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• Abstract : 

EP-852137 A Use of enamine derivatives of formula (R3)(R4NH)C=C(R1)(R2) (I) as UV filters in cosmetic and pharmaceutical preparations for 
protection of hair or skin against sun -radiation, alone or in combination with LTV absorbers is new: Rl = COOR5, COR5, CONR5R6, CN, S02R5, 
S020R5 or P(=0)OR70R8; R2 = COOR6, COR6, CONR5R6, CN, S02R6, S020R6 or P(=O)0R70R8; R3 = H, or optionally substituted aliphatic, 
cycloaliphatic, arylaliphatic or aromatic residue with up to 18C; R4 = optionally substituted 5-12C aromatic or heteroaromatic residue; and R5, R6 = H 
or aliphatic, arylaliphatic, cycloaliphatic, or optionally substituted aromatic with up to 18C; or R3-R8 together with their bonded carbon atoms may 
form a 5-6 membered ring which may be further annelated. 
USE - (!) are useful as UV-A filters (claimed). 

ADVANTAGE - (I) show greater photostability than usual UV-A filters. (Dwg.0/0) 



« Publication data : 
Patent Family : EP-852 1 37 A2 1 9980708 DW 1 998-3 1 A61K- 
007/42 Ger 53p * AP: 1997EP-01 19397 19971 106 DSR: AL AT BE 
CH DE DK ES Fl FR GB GR IE IT LI LT LU LV MC MK NL PT 
RO SE SI 

JP10158140 A 19980616 DW 1 998-34 A61K-007/42 58p AP: 
1997JP-0328052 19971128 

AU9745406 A 1 9980604 DW1 998-39 C07C-057/00 AP: 
1997AU-0045406 19971127 

DE19712033 Al 19980924 DW 1998-44 A61K- 

007/42 AP: 1997DE-1012033 19970321 

BR9706035 A 1 99905 1 8 DW 1 999-25 C07C-409/22 AP: 

1997BR-O006035 19971127 

US5945091 A 19990831 DW 1999-42 A61K-007/42 AP: 
1997US-0972391 19971118 

MX9709075 Al 19980501 DW2000-07 A61K-007/42 AP: 
1997MX-0009075 19971125 

US6037487 A 20000314 DW2000-20 C07C-255/04 FD: Div ex 
US5945091 AP: 1997US-0972391 19971118; 1 999US-0266968 
19990312 

Priority n° : 1997DE-101 2033 19970321; 1996DE-1049381 
19961129 

Covered countries : 29 
Publications count : 8 



• Patentee & Inventor(s) : 

Patent assignee : (BADI ) BASF AG 

Inventor(s) : AUMULLER A; HABECK T; SCHEHLMANN V; 
WESTENFELDER H; WUNSCH T; AUMUELLER A; HAREMZA 
S; WUENSCH T 



• Accession codes : 
Accession N° : 1998-350154 [31] 
Related Acc. N°. : 1998-313409 
Sec. Acc. n° CPI : C1998-108199 



• Derwent codes : 
Manual code : CPI: A08-A03 A12-V04C 
B05-B01 E B05-B01F B07-H B10-A08 B10- 
A09B B10-A15 B10-B02 B14-R05 D08- 
B09A D09-E E05-G01 E05-G02 E05-G03 
E07-H03 E10-A09B E10-A10C E10-A10D 
E10-A15A E10-A15C E10-B02 E10-B04A2 
E10-B04B 

Derwent Classes : A96 B07 D21 E19 



• Update codes : 

Basic update code :1998-31 

Eouiv. update code : 1998-34; 1998-39; 

1998-44; 1999-25; 1999-42; 2000-07; 2000- 

20 



4 



@ BUNDESREPUBLIK 
DEUTSCHLAND 




DEUTSCHES 
PATENTAMT 



® Offenlegungsschrift 
® DE 19712 033 A1 



@ Aktenzeichen: 
@ Anmeldetag: 
@ Offenlegungstag: 



197 12 033.4 
21. 3.97 
24. 9.98 



® Int. CI. 6 : 

A61 K7/42 

A 61 K 31/235 
A 61 K 31/425 
A 61 K 31/275 



CO 
CO 

o 

CM 



UJ 

Q 



@ Anmelder: 

BASF AG, 67063 Ludwigshafen, DE 



Erfinder: 

Habeck, Thorsten, Dr., 67149 Meckenheim, DE; 
Aumuller, Alexander, Dr., 67435 Neustadt, DE; 
Schehlmann, Volker, Dr., 67354 Romerberg, DE; 
Westenfelder, Horst, 67435 Neustadt, DE; Wunsch, 
Thomas, Dr., 67346 Speyer, DE; Haremza, Sylke, Dr., 
69151 Neckargemund, DE 



© Photostabile UV-Filter enthaltende kosmetische und pharmazeutische Zubereitungen 
(57) Verwendung von Verbindungen der Formel I 
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in der die C=C Doppelbindung in der E oder Z Konfigura- 
tion vorliegt und die Variablen folgende Bedeutung ha- 
ben: 

R 1 COOR 5 , COR 5 , CONR 5 R 6 , CN, 0=S<-R 5 )=0, 0=S(-OR 5 )= 
O.R 7 0-P(-OR 8 )=0; 

R* COOR 6 , COR 6 , CONR 5 R 6 CN, 0=S(-R 6 )=0, 0=S(-OR 6 )= 
O.R 7 0-P<-OR 8 )=0; 

R 3 Wasserstoff, einen gegebenenfalls substituierten ali- 
phatischen, cycloaliphatischen, araliphatischen oder aro- 
matischen Rest mit jeweils bis zu 18 C-Atomen; 
R 4 einen gegebenenfalls substituierten aromatischen 
oder heteroaromatischen Rest mit 5 bis 12 Ringatomen; 
R 5 bis 

R 8 unabhangig voneinander Wasserstoff, einen offenket- 
tigen oder verzweigten aliphatischen, araliphatischen, cy- 
cloaliphatischen oder gegebenenfalls substituierten aro- 
matischen Rest mit jeweils bis zu 18 C-Atomen, 
wobei die Variablen R 3 bis R 8 untereinander, jeweils zu- 
sammen mit den Kohlenstoffatomen, an die sie gebun- 
den sind, gemeinsam einen 5- bis 6-Ring bilden konnen, 
der gegebenenfalls weiter anelliert sein kann, als UV-Fil- 
ter in kosmetischen und pharmazeutischen Zubereitun- 
gen zum Schutz der menschlichen Haut oder menschli- 
cher Haare gegen Sonnenstrahlen, allein oder zusammen 
mit an sich fur kosmetische und pharmazeutische Zube- 
reitungen bekannten, im UV-Bereich absorbierenden Ver- 
bindungen. 
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Beschreibung 

Die Erfindung betrifft die Verwendung von Enaminderivaten als photostabile UV-Filter in kosmetischen und pharma- 
zeutischen Zubereitungen zum Schutz der menschlichen Epidermis oder menschliche Haare gegen UV-Strahlung, spe- 
5 ziell im Bereich von 320 bis 400 nm. 

Die in kosmetischen und pharmazeutischen Zubereitungen eingesetzten Lichtschutzmittei haben die Aufgabe, schadi- 
gende Einfliisse des Sonnenlichts auf die menschliche Haut zu verhindern oder zumindest in ihren Auswirkungen zu re- 
duzieren. Daneben dienen diese Lichtschutzmittei aber auch dem Schutz weiterer Inhaltsstoffe vor Zerstorung oder Ab- 
bau durch UV-Strahlung. In haarkosmetischen Formulierungen soil eine Schadigung der Keratin faser durch UV-Strahlen 
to vermindert werden. 

Das an die Erdoberflache gelangende Sonnenlicht hat einen Anteil an UV-B- (280 bis 320 nm) und an UV-A-Strahlung 
(> 320 nm), welche sich direkt an den Bereich des sichtbaren Lichtes anschlieBen. Der EinfluB auf die menschliche Haut 
macht sich besonders bei der UV-B-Strahlung durch Sonnenbrand bemerkbar. Dementsprechend bietetdie Industrie eine 
groBere Zahl von Substanzen an, welche die UV-B-Strahlung absorbieren und damitden Sonnenbrand verhindern. 

15 Nun haben dermatologische Untersuchungen gezeigt, daB auch die UV-A-Strahlung durchaus Hautschadigungen und 
Allergien hervorrufen kann, indem beispielsweise das Keratin oder Elastin geschadigt wird. Hierdurch werden Elastizitat 
und Wasserspeichervermogen der Haut reduziert, d. h. die Haut wird weniger geschmeidig und neigt zur Faltenbildung. 
Die auffallend hohe Hautkrebshaufigkeit in Gegenden starker Sonneneinstrahlung zeigt, daB offenbar auch Schadigun- 
gen der Erbinformationen in den Zellen durch Sonnenlicht, speziell durch UV-A-Strahlung, hervorgerufen werden. All 

20 diese Erkenntnisse lassen daher die Entwicklung effizienter Filtersubstanzen fiir den UV-A-Bereich notwendig erschei- 
nen. 

Es besteht ein wachsender Bedarf an Lichtschutzrnitteln fur kosmetische und pharmazeutische Zubereitungen, die vor 
allem als UV-A-Filter dienen konnen und deren Absorption smaxi ma dcshalb im Bereich von ca. 320 bis 380 nm liegen 
sollten. Urn mit einer moglichst geringen Einsatzmenge die gewiinschte Wirkung zu erzielen, sollten derartige Licht- 
25 schutzmittel zusatzlich eine hoch spezifische Extinkuon aufweisen. AuBcrdcm miissen Lichtschutzmittei fur kosmeti- 
sche Praparate noch eine Vielzahl weiterer Anforderungen erfullen, beispielsweise gute Loslichkeit in kosmetischen 
Olcn, hohe Stabilitat der mit ihnen hergestellten Emulsionen, toxikologische Unbedenklichkeit sowie geringen Eigenge- 
ruch und geringe Eigenfarbung. 

Eine weitere Anforderung, der Lichtschutzmittei geniigen mussen, ist cine ausreichende Photos tabili tat. Dies isl aber 
30 mit den bisher verfugbaren UV-A absorbierenden Lichtschutzmitteln nicht oder nur unzureichend gewahrleistet. 

In der franzosischcn Patentschrifl Nr. 2 440 933 wird das 4-( 1 , 1 -DimcthylcthylM-mclhoxydibenzoylmethan als UV- 
A-Filter beschrieben. Es wird vorgeschiagen, diesen speziellen UV-A-Filter, der von der Firma GIVAUDAN unter der 
Bczeichnung "PAR- SOL 1789" verkauft wird, mit verschiedenen UV-B-Filtern zu kombinieren, um die gesamlen UV- 
Strahlen mit einer Wellenlange von 280 bis 380 nm zu absorbieren. 
35 Dieser UV-A-Filter isl jedoch, wenn er allein oder in Kombinauon mit UV-B-Filtern verwendel wird, photochemisch 
nicht bestandig genug, um einen anhaltenden Schutz der Haut wahrend eines langeren Sonnenbades zu gewahrleisten, 
was wiederholtc Anwcndungcn in regchnaBigen und kurzen Abstanden erfordert, wenn man einen wirksamen Schutz der 
Haut gegen die gesamten UV-Strahlen erzielen mochte. 

Deshalb sollen gemaB EP 0514491 die nicht ausreichend photostabilen UV-A-Filter durch den Zusatz von 2-Cyan- 
40 3,3-diphenylacryisaureestem stabilisiert werden, die selbst im UV-B-Bereich als Filter dienen. 

Weiterhin wurde gemaB EP 251 398 schon vorgeschiagen, UV-A- und UV-B-Strahlung absorbierende Chromophore 
durch ein Bindegiied in einem Molekiil zu vereinen. Dies hat den Nachteil, daB einerseits keine freie Kombination von 
UV- A- und UV-B-Filtern in der kosmetischen Zubereitung mehr moglich ist und daB Schwierigkeiten bei der chemi- 
schen Verknupfung der Chromophore nur bestimmte Kombinationen zulassen. 
45 Es bestand daher die Aufgabe, Lichtschutzmittei fur kosmetische und pharmazeutische Zwecke vorzuschlagen, die im 
UV-A-Bereich mit hoher Extinktion absorbieren, die photostabil sind, eine geringe Eigenfarbe d. h. eine scharfe Banden- 
strukur aufweise und je nach Substituent in Ol oder Wasser loslich sind. 

Diese Aufgabe wurde erfindungsgemaB gelost durch Verwendung von Verbindungen der Formel I 

R 4 NH R2 

in der die C=C Doppelbindung in der E oder Z Konfiguration vorliegt die Variablen folgende Bedeutung haben: 
55 R 1 COOR 5 , COR 5 , CONR 5 R 6 , CN, 0=S(-R 5 )=0, 0=S(-OR 5 )=0, R 7 0-P(-OR 8 )=0; 
R 2 COOR 6 ,-COR 6 , CONR 5 R 6 ,-CNrO=S(-R 6 )=0, 0=S(-OR 6 )=0,- R 7 0-P (-OR 8 )=0; 

R 3 Wasserstoff, einen gegebenenfalls substituierten aliphatischen, cycloaliphatischen, araliphatischen oder aromatischen 
Rest mit jeweils bis zu 18 C-Atomen; 

R 4 einen gegebenenfalls substituierten aromatischen oder heteroaromatischen Rest mit 5 bis 12 Ringatomen; 
60 R 5 bis R 8 unabhangig voneinander Wasserstoff, einen ofTenkettigen oder verzweigten aliphatischen, araliphatischen, cy- 
cloaliphatischen oder gegebenenfalls substituierten aromatischen Rest mit jeweils bis zu 18 C-Atomen, 
wobei die Variablen R 3 bis R 8 untereinander, jeweils zusammen mit den Kohlenstoffatomen, an die sie gebunden sind, 
gemeinsam einen 5- oder 6-Ring bilden konnen, der gegebenenfalls weiter anelliert sein kann, 

als UV-Filter, insbesondere UV-A-Filter, in kosmetischen und pharmazeutischen Zubereitungen zum Schutz der mensch- 
65 lichen Haut oder menschlicher Haare gegen Sonnenstrahlen, allein oder zusammen mit an sich fiir kosmetische und phar- 
mazeutische Zubereitungen bekannten, im UV-Bereich absorbierenden Verbindungen. 

Dabei sind solche Verbindungen der Formel I bevorzugt, in der R 3 fur Wasserstoff, R 1 fur CN, COOR 5 und COR 5 und 
R 2 fiir CN, COOR 6 und COR 6 stehen, wobei R 5 und R 6 voneinander unabhangig offenkeLtige oder vcrzwcigle aliphati- 
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sche oder gegebenenfalis substituierte, aromatische Reste mil bis zu 8 C-Atomen bedeuten. 

Besonders bevorzugt ist die Verwendune von Verbindungen der Formel I, in der R 3 fur Wasserstoff, R 1 fiir CN, 
COOR 5 und COR 5 und R 2 fur CN, COOR° und COR 6 stehen, wobei R 5 und R 6 voneinander unabhangig offenkettige 
oder verzweigte aliphatische oder gegebenenfalis substituierte, aromatische Reste mit bis zu 8 C-Atomen bedeuten und 
R 4 fiir einen gegebenenfalis substituierten aromatischen oder heteroarornatischen Rest mit bis zu 10 C-Atomen im Ring, 5 
insbesondere einen substituierten Phenyl-, Thienyl-, Fury I- , Pyridyl-, Indolyl- oder Naphthylenrest und besonders bevor- 
zugt fur einen gegebenenfalis substituierten Phenyl- oder ThienyLrest steht. 

Als Substituenten kommen sowohl lipophile als auch hydrophile Substituenten mit z. B. bis zu 20 C-Atomen in Be- 
tracht. Lipophile d. h. die Olloslichkeit der Verbindungen der Formel I verstarkende Reste sind z. B. aliphatische odercy- 
cloaliphatische Reste insbesondere Alkylreste mit 1 bis 18 C-Alomen, Alkoxy-, Mono- und Dialkylamino-, Alkoxycar- 10 
bonyl-, Mono- und Dialkylaminocarbonyl-, Mono- und Dialkylaminosulfonylreste, ferner Cyan-, Nitro-, Brom-, Chlor-, 
Iod- oder Fluorsubstituenten. 

Hydrophile d. h. die Wasserloslichkeit der Verbindungen der Formel T ermoglichende Reste sind z. B. Carboxy- und 
Sulfoxyreste und insbesondere deren Salze mit beliebigen physiologisch vertraglichen Kationen, wie die Alkalisalze 
oder wie die Trialkylammoniumsalze, wie Tri-(hydroxyalkyl)-ammoniumsalze oder die 2-Methylpropan-l-ol-2-ammo- 15 
niumsalze. Ferner kommen Alkylammoniumreste mit beliebigen physiologisch vertraglichen Anionen in Betracht. 

Als Alkoxyreste kommen solche mit 1 bis 12 C-Atomen, vorzugsweise mit 1 bis 8 C-Atomen in Betracht. 

Beispielsweise sind zu nennen: 
methoxy 

n-propoxy- 20 

n-butoxy- 

2-methylpropoxy- 

1 , 1 -diinethylpropoxy- 

hexoxy- 

heptoxy- 25 

2- ethylhexoxy- 
isopropoxy- 
1-methylpropoxy- 
n-pcnloxy- 

3- methylbutoxy- 30 
2,2-dimelhylpropoxy- 

1 -methyl- 1 -ethylpropoxy- 
ocloxy-. 

Als Mono- oder Dialkylaminoreste kommen z. B. solche in Betracht, die Alkylreste mit 1 bis 8 C-Atomen enthalten, 
wic Methyl-, n-Propyl-, n-Bulyl-, 2-Methylpropyl-, 1,1-Dimethylpropyl-, Hcxyl-, Heptyl-, 2-Elhylhexyl-, Isopropyl-, 1- 35 
Methylpropyl-, n-Pentyl-, 3-Methylbutyl-, 2,2-Dimethyipropyl- f 1 -Methyl- 1 -ethylpropyl- und Octyl in Betracht. Diese 
Resle sind gleichennaBcn in den Mono- und Dialkylaminocarbonyl- und Sulfonylrcstcn enthalten. 

Alkoxycarbonylreste sind z. B. Ester, die die oben genannten Alkoxyreste oder Reste von hoheren Alkoholen z. B. mit 
bis zu 20 C-Atomen, wic iso-C 15 -Alkohol, enthalten. 

Die Erfindung betrifft auch die neuen Verbindungen der Formel II 40 

^■C=C ^CH 3 

R 4 NH^ ^CO C— CH 3 11 

^CH 3 45 

in der die C=C Doppelbindung in der E oder Z ^Configuration vorliegt und in der R 4 einen Phenylrest bedeutet, der gege- 
benenfalis durch einen oder mehrere Alkyh Alkoxy-, Alkylaminocarbonyl-, Alkoxycarbonyl-, mit jeweils bis zu 20 C- 
Atomen oder Cyan- oder Carboxyreste oder durch wasserloshch machende Reste ausgewahlt aus der Gruppe bestehend 
aus Carboxylat-, Sulfonat- oder Alkylammoniumresten substituiert ist. Solche Reste sind z. B. Alkalicarboxylat oder 50 
Carbonyloxy-tri-(hydroxyethyl)ammoniunv oder Sulfonyloxy-tri-(hydroxyethyl)ammoniumreste. 
Weiterhin betrifft die Erfindung die neuen Verbindungen der Formel IB, 

H ^COCH 3 

^C=C^ III 55 

in der die C=C Doppelbindung in der E oder Z Kon figuration vorliegt und in der R 4 einen Phenylrest bedeutet, der gege- 
benenfalis durch einen oder mehrere Alkoxyreste mit bis zu 20 C-Atomen oder Alkoxycarbonylreste mit 4 bis zu 20 C- 
Atomen, sowie durch wasserloslich machende Substituenten, ausgewahlt aus der Gruppe bestehend aus Carboxylat-, 60 
Sulfonat- oder Alkylammoniumresten, substituiert ist und R 5 eine offenkettige, verzweigte oder cyclische Alkyl-, Al- 
koxy- oder Alkoxyalkylgruppe mit jeweils bis zu 18 C-Atomen oder eine Aryloxygruppe bedeutet. 

Beispielhaft sind in der folgenden Tabelle 1 die bevorzugten erfindungsgemiiBen Verbindungen der Formel HI ge- 
nannt. 

65 
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Tabelle 1 
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C3H7OCO 


CH 3 


2 


ortho/para 


C4H9OCO 


CH 3 


1 


para 


C4H9OCO 


CH 3 


1 


meta 


C4H9OCO 


CH 3 


1 


ortho 


C4H9OCO 


CH 3 


2 


ortho/para 


C5H11OCO 


CH 3 


1 


para 


C 5 H u OCO 


CH 3 


1 


meta 


C 5 HnOCO 


CH 3 


1 


ortho | 


C 5 HnOCO 


CH 3 


2 


ortho/para 


C 6 Hi 3 OCO 


CH 3 


1 


para 


C 6 Hi 3 OCO 


CH 3 


1 


meta 


C 6 Hi 3 OCO 


CH 3 


1 


ortho 


C 6 Hi 3 OCO 


CH 3 


2 


ortho/para 


C 8 Hi 7 OCO 


CH 3 


1 


para 


C 8 Hi 7 OCO 


CH 3 


1 


meta 


C 8 Hi 7 OCO 


CH 3 


1 


ortho 


C 8 Hi 7 OCO 


CH 3 


2 


ortho/para 


C12H25OCO 


CH 3 


1 


para 



45 



50 



55 



60 



65 



DE 197 12 033 A 1 



X 


R? 


n 


Position 




Ci2H25tA~U 


^H.3 


X 


me 1 a 


w2 rt 25U*-'-' 


i PR-> 


1 
j. 


UI L11U 




ru, 
v»«3 


9 


Ui UllkJ/ jJQ J. CL 


p- n««rir , n 
^13"27UUU 


PH. 


1 


jJCLJ- CI 


p„ ,u«nfrr) 
^13 "2 7^^*^ 


CH3 


1 


rnst a 


^*13* 1 27 uv -' v -' 


CH3 


1 


ortho ' 


^13 "2 7*-'^ w 


CH3 


2 


nrh Yin /na tpi 




CH3 










1 

X 






1 ru, 


1 

X 


nrr - Vi/*\ 


Ci4H29°^ u 


V_ri3 


0 

Z 


/-\ T"f- Vi/^k /nara 
Ul L.JUW/ di. d 


C15H31OCO 




i 1 




Cl5H3lOCO 


LH3 


1 

X 


meta. 


Cl5H3lOCO 


ATT 
CH3 


I 


ortho 


Cl5H3lOCO 


OtT 

CH 3 


z 


or cno/pax a 


Cl6H330 CO 


pu- 


1 
X 


pax 3. 


C16H33OCO 


0-ri3 


1 


rriGta 


C16H33OCO 


pit 


X 


ortho | 




PIT 


0 
z 


or cno/ paid, 


C17H350CO 


prj^ 

Ctl3 


•i 
X 


para, i 


/— 1 TT f*\ 
C17H35OCO 


pit, 


X 


ins ta. 


CI7H35OCO 


PIT- 


X 


ortho 


Cl7H350CO 


CH3 


<s 


ortho/para j 


C18H370CO 


CH3 


1 
1 


para 


C18H370CO 


CH3 


1 


meta 


C18H370CO 


CH3 


1 


ortho 


C18H370CO 


CH3 


2 


ortho/para 


C3H7OCO ! 


C2H5 


1 


para 


C3H7OCO 


O IT _ 


1 


meta 


C3H7OCO 


C2H5 


X 


ortho 


C3H7OC0 


P £T- 


z 


or cno/ pax a 


C4H9OCO 


p„n„ 


X 


para 


C4H9OCO j 


P IJ- 


1 
X 


met a 


C4H9OCO 


P"» U_ 
^2*15 


X 


ortho 


/~1 TT /^/^/^ 
C4H9UCU 


p ^IT _ 


0 
z 


OrLllO/ pal d 


C5H11OCO 




X 


para 




^2^5 


1 

X 


mB ta 


CsHllOCO 


p^TT 


X 


ortho 


CsHllOCO 


P ^TT 


9 
Z 


Ox CIIO/ pcixa. | 






X 


para 


/~» FT P^P*P~i, 




1 
X 


meta 


C6H13OCO 


P^TT^ I 


X 


ortho 


C6Hl30CO 


P IT- 


Z 


or cno/ par a 


/-I TT /^k/^f /-\ 
C8H17OCO 


P u_ 


X 


para 




P n U c 




meta 


C 8 H 17 OCO 


C 2 H 5 


1 


ortho 


C a Hi 7 0CO 


C 2 H 5 


2 


ortho/para 


C12H25OCO 


C 2 H 5 


1 


para 


C12H25OCO 


C 2 H 5 


1 


meta 


C12H25OCO | 


C2H5 


1 


ortho 



DE 197 12 033 A 1 





Y 
A 


R 5 


n 




5 


Cl2H2SOCO 


, C2H5 


2 


ortho/para 




C13H27OCO 


C 2 H 5 


1 


para 


i 




C 2 H 5 


1 


meta 




C13H27OCO 


C2H5 


1 


ortho 


10 


C13H27OCO 


C2H5 


2 


ortho/para 


C14H290CO 


C2H5 


1 


para 




Cl4H290CO 


C2H5 


1 


meta 




Cl4H290CO 


C2H5 


i 1 


ortho 


i 

15 


C14H290CO 


C 2 H 5 


! 2 


ortho/para 


C15H31OCO 


C2H5 


1 


para 




C15H310CO 


C2H5 


1 


meta 




C15H310CO 


C2H5 


1 


ortho 


20 


C15H310CO 


C 2 H 5 


2 


ortho/para 




Ci fi H330CO 


C2H5 


1 


para 




CifiH^iOCO 

v 1c 14 jj vvv 


C2H5 


1 


meta 




CifiH^OCO 


C2H5 


l 1 


ortho 


25 






2 


ortho/para 






C2H5 


1 


para 








1 


meta 




Ci 7^*000 


C 2 H 5 


1 


ortho 


•an 


Cl7HTqOCO 




2 


ortho/para 




^* J. O J /www 


Vl " Z -5 


1 


para 




Ci oHmOCO 




1 


meta 




w j_ g n j 7 uv» w 




1 


ortho 


jj 


^- 1 8 n 3 7 w 


v*2 ri 5 


2 


orhho/Dara 




v^3 ^-7 


^3 n 7 


1 


para 




L.3ri7*JL-U 




j. 


mot - a 




1^,3*17 uv^u 


^3117 


X 


wX LUU 


40 


C3117WU.W 


r,tr. 
*-3 n 7 




ot1~Vio /nara 






v-3 n 7 


\ 






v— 4 ^*9 vw 


v-3ri7 




meta 






C7H7 


1 


ortho 


45 




C1H7 


2 


ortho/para 




C«;Hi 1OCO 


C3H7 


1 


para 




C5H11OCO 


C3H7 


1 


meta | 




C5H11OCO 


C3H7 


1 


ortho 


50 


CqHnOCO 


C3H7 


2 


ortho/para 




CfiHnOCO 


C3H7 
> " J** / 


1 


para 




C6H130CO 


C3H7 


1 


meta 




CfiHi 3OCO 


W J" / 


1 


ortho 


55 


CfiHi^OCO 

J X^X^ X^" 


C3H7 


2 


ortho/para 


— 


CrHi 70C0 


C3H7 


1 


para 




CftHi70C0 


C3H7 


1 


meta 




C8H170CO 


C3H7 


1 


ortho 


60 


C8H17OC0 


C3H7 


2 


ortho/para 




C12H250CO 


C3H7 


1 


para 




C12H250CO 


C3H7 


1 


meta 




C12H250CO 


C3H7 


1 


ortho 


65 


C12H250CO 


C3H7 


2 


ortho/para 




C13H270CO 


C3H7 


1 


para 
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X 


R 3 


n 


Position 




W n 7 




me La 


C13H270CU 


^3 H 7 




Ui L 11U 


C13H27UCU 


^.3*17 


9 


Ui LIJAJ/ pai CI 


C14H290CO 


C3H7 


1 


paid. 




r< tt 
1^3*17 


1 


mot- s 


r-i tt r v irr\ 


U3H7 


i 

X 


LJI L HLJ 


Li4fi29VJL»U 


L3H7 


9 


OX LliVJ/ JjaJ- CL 


C15H31OCU 


L3H7 


1 

: X 


Uai ci 


C15H31OCO 


L3H7 


X 


mo f* a 
U Its LCI 


C15H310CO 


C3H7 




ortho 


C15H31OCO 


O _ TT 
C3H7 


9 
Z 


Ox uXio/ pctx Cl 


C16H33OCO 


C3H7 


X 


pclx*c\ 


C16H33OCO 


/*• T_T_ 
C3H7 


X 


IT16 tcL 


C16H33OCO 


tt 
C3H7 


X 


OX" tho 


C16H330CO 


C3H7 


9 

Z 


\Jl L-XiU/ pax a 


C17H350CO 


/-I TT 
C3H7 


X 


para 


C17H350CO 


/*1 TT 
C3H7 


X 


met a 


C17H350CO 


C3H7 


1 


or tho 


C17H350CO 


C3H7 


z 


orcno/ para 


C18H37OCO 


/-» TT 
C3H7 


X 


para 


C18H37OCO 


C3H7 


1 

X 


meta 


C18H37OCO 


C3H7 


1 


ortho 


C18H37OCO 


/"I TT 
C3H7 


0 
z 


ortno/para 


C3H7OCO 


TJT 
C4H9 


X 


para 


C3H7OCO 


C4H9 


X 


rneta 


C3H7OCO 


C4H9 


1 


ortho 


C3H7OCO 


C4H9 


2 


ortho/para 


C4H9OCO 


C4H9 


1 


para 


C4H9OCO 


C4H9 


1 


meta 


C4H9OCO 


C4H9 


1 


ortho 


C4H9OCO 


C4H9 


2 


ortho/para 


C5HHOCO 


C4H9 


1 


para 


C5H11OCO 


C4H9 


1 


meta 


C5HHOCO 


C4H9 


1 


ortho 


C5HHOCO 


C4H9 


Z 


orcno/ para 


C6H13OCO 


C4H9 


X 


para 


C6H13CXIO 


C4H9 


1 


meta 


C6H13OCO 


/-I TT 
C4H9 


-1 
X 


ortho 


C6H13OCO 


C4H9 


9 
Z 


orcno/ paid. 


C8H17OCO 


C4H9 


X 


para 


C8H17OCO 


L4H9 


1 
X 


mof a 
lllUUCl 


C8HI7OCO 


TT 
C4H9 


X 


(J XL. HO 


CeHl70C0 


C4H9 


9 
Z 


orcno/ pax a 


Cl2H250CO 


C4H9 


X 


pax a 


v-12"25 , -' v ^ u 




1 


meta 


C12H250CO 


C4H9 


1 


ortho 


C12H250CO 


C4H9 


2 


ortho/para 


C13H270CO 


C4H9 


1 


para 


C13H270CO 


C4H9 


1 


meta 


C13H270CO 


C4H9 


1 


ortho 



DE 197 12 033 A 1 



x 


R5 


11 


Position 


G13H270GO 




2 


or-feho/para 


C14H290CO 


C4H9 


1 


para 


Cl4H2QOCO 


C4H9 


1 


meta 


C14H290CO 


C4H9 


1 


ortho 


C14H29OCO 


C4H9 


2 


ortho/para 


C15H31OCO 


C4H9 


1 


para 


C15H31OCO 


C4H9 


1 j 


meta 


C15H31OCO 


C4H9 


1 ! 


ortho 


Cl^HllOCO 


C4H9 


2 


ortho/para 


CifiHi^OCO 


C4H9 


1 


para 


C16H330CO 


C4H9 


1 


meta 




C4H9 


1 


ortho 


C1 aHt^OCO 


C4H9 


2 


ortho/para 




C4H9 


1 


para 


CnH^OCO 


C4H9 


1 


meta 




C4H9 


1 


ortho i 




C4H9 


2 


ortho/para 


C1 oHnOCO ! 


C4H9 


1 


para 


p. oH-anOCO 


C4H9 


1 


meta 


r. oHnOCO 


C4H9 


1 


ortho 


Ci oHnOCO ' 


C4H9 


2 


ortho/para 


C3H70CO 


C5HU 


1 


para 


\»«3**7 


C5H11 


1 


meta 




C5HH 


1 


ortho 


3 **7 


C5HH 


2 


ortho/para 


P/i Rooro 


C5HH 


1 


para 


1^4x19 uv^u 


CqHi 1 


1 


meta 






1 


ortho 


L.4X19UWU 




2 


ortho/para 


5 1 


C5H1I 


1 


para 


v->5 **X X 


C5HH 


1 


meta 


5 ** 1 1 v 


C5HH 


1 


ortho 


CcHi 1OCO 


C5HU 


2 


ortho/para 




C5HU 


1 


para 


>«»0 xxx 


C5HH 


1 


meta 


CcHi -aOCO 


C5HU 


1 


ortho 


v.* 6 *»X J vv «* v 


C5HU 


2 


ortho/para 


C0H1 -70CO 


C5HH 


1 


para 1 


C0H1 tOCO 


C5HU 


1 


meta 


CqHi tOCO 


C5HU 


1 


ortho 


CqHi ^oco 


C5H1I 


2 


ortho/para 




C5HH 


1 


para 


v«x 2 2 3 


C5HH 


1 


meta 


Ci oHonOCO 

^*12 14 ^3 VN * V 


C5HU 


1 


ortho 


C12H25OC0 


C5HU 


1 2 


ortho/para 


C13H27OC0 


C5HH 


1 


para 


C13H270CO 


C5HU 


1 


meta 


C13H270CO 


C5Hll 


1 


ortho 


C13H270CO 


C5Hll 


2 


ortho/para 


C14H290CO 


i C 5 H 1X 


1 


para 
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X 


R 5 


n 


Position 


C14H290CO 


C5H11 


■n 
1 


meta 


C14H290CO 


C5H11 


I 


ortho 


C14H290CO 


C5H11 


2 


ortho/para 


C15H330CO 


C5H11 


1 


para 


C15H310CO 


C5H11 


1 


meta 


C15H310CO 


C5HH 


X 


ortho 


C15H310CO 




A 


orcno/pai a 


C16H330CO 


C5H11 


JL 


para 


C16H330CO 


C5H11 


1 


meta 


C16H330CO 


C5H11 


1 


ortho 


C16H330CO 


C5H11 


Z 


or lqu /para 


C17H350CO 


C5H11 


1 

1 


para 


C17H350CO 


C5H11 


1 


meta 


C17H350CO 


C5H11 


1 


ortho 


C17H350CO 


C5HH 


2 


ortho/para 


C18H370CO 


C5H11 


1 


para 


C18H370CO 


C5H11 


1 


meta 


C18H370CO 


C5H11 


1 


ortho 


C18H370CO 


C5H11 


2 


ortho/para 


C3H70CO 


CeHi3 


1 


para 


C3H70CO 


C6H13 


1 


meta 


C3H70CO 


C 6 Hi3 


1 


ortho 


C3H70CO 


C 6 Hi3 


2 


ortho/para 


C4H90CO 


C 6 Hi3 


1 


para 


C4H90CO 


C 6 Hi3 


1 


meta 


C4H90CO 


C 6 Hi3 


1 


ortho 


C4H90CO 


C 6 Hi3 


2 


ortho/para 


C 5 HuOCO 


C 6 Hi3 


1 


para 


C5H11OCO 


C 6 Hi3 


1 


meta 


C5H11OCO 


C 6 Hi3 


1 


ortho 


C5H11OCO 


C 6 Hi3 


2 


ortho/para 


C 6 Hi 3 OCO 


C 6 Hi3 


1 


para 


C 6 Hi 3 OCO 


C 6 Hi3 


1 


meta 


C 6 H 13 OCO 


C 6 Hi3 


1 


ortho 


C 6 Hi 3 OCO 


C6H13 


2 


ortho/para 1 


C 8 Hi 7 OCO 


C 6 Hi3 


1 


para 


C 8 Hi 7 OCO 


C 6 Hi3 


1 


meta 


C 8 Hi 7 OCO 


CeHu 


1 


_ „ 1_ Via 

ortno 


C 8 Hi 7 OCO 


C 6 Hi3 


2 


ortho/para 


C12H25OCO 


C 6 H 13 


1 . 


para 


C12H25OCO 


C6H13 


1 


meta 


C12H25OCO 


CeHn 


1 


ortho 


C 12 H 2 50CO 


C6H13 


j Z 


ortno/ para 


C13H27OCO 


C6H13 


1 


para 


^13n 2 7Uv^U 




1 


meta 


C13H27OCO 


C 6 Hi3 


1 


ortho 


C13H27OCO 


C 6 Hl3 


2 


ortho/para 


C14H29OCO 


C 6 Hi3 


j 1 


para 


Ci 4 H 29 OCO 


C 6 Hi3 


i 1 


meta 


C14H29OCO 


C 6 H 13 


1 


ortho 



DE 197 12 033 A 1 



x 


R5 


n 


Position 


C1.4H290CO . ^ 




2 


ortho/para 


C15H310CO 


C6H13 


1 


para 


C15H310CO 


C6H13 


1 


meta 


C15H310CO 


C 6 Hi 3 


1 


ortho 


C15H310CO 


C 6 Hi3 


2 


ortho/para 


C16H330CO 


C 6 Hi3 


1 


para 


C16H330CO 


C 6 Hi3 


1 


meta 


C16H330CO 


C 6 Hi3 


1 


ortho | 


C16H330CO 


C 6 Hi3 


2 


ortho/para ; 


C17H350CO 


CeHn 


1 


para 


C17H350CO 


C 6 Hi3 


1 


meta 


Cl7H3 50CO 


C 6 Hi3 


1 


ortho 


C17H35OCO 


C 6 Hi3 


2 


ortho/para 


ClflH370CO 


C 6 Hi3 


1 


para 


C18H370CO 


CeHn 


1 


meta 


C18H370CO 


C 6 Hi3 


1 


ortho 


C1 8 H 37 0C0 


C 6 Hi3 


2 


ortho/para | 


C3H70CO 


CH3O 


1 


para 


C3H70CO 


CH3O 


1 


meta 


C 3 H 7 OCO 


CH3O 


1 


ortho 


C3H7OCO 


CH3O 


2 


ortho/para 


C4H9OCO 


CH3O 


1 


para 


C4H9OCO 


CH3O 


1 


meta 


C4H9OCO 


CH3O 


1 


ortho 


C4H9OCO 


CH3O 


2 


ortho/para 




CH3O 


1 


para 


C5H110CO 


CH3O 


1 


meta 


C5H110CO 


CH3O 


1 


ortho 


C5H110CO 


CH3O 


2 


ortho/para 


C 6 H130C0 


CH3O 


1 


para 


C6H130CO 


CH3O 


1 


meta 


C 6 Hi 3 OCO 


CH 3 0 


1 


ortho 


C 6 Hi 3 OCO 


CH3O 


2 


ortho/para 


C 8 Hi 7 OCO 


CH3O 


1 


para 


C 8 Hi 7 OCO 


CH3O 


1 


meta 


C8H17OCO 


CH3O 


1 


ortho 


CaHi70CO 


CH3O 


2 


ortho/para 


C12H250CO 


CH3O 


1 


para 


C10H25OCO 


CH3O 


1 


meta 


Cl2H250CO 


CH3O 


1 


ortho 


Cl2H250CO 


CH3O 


2 


ortho/para 


C13H27OCO 


-CH3O 


1 


para 


C13H270CO 


CH3O 


1 1 


meta 


C13H270CO 


CH3O 


1 1 


ortho 


C13H270CO 


CH3O 


2 


ortho/para 


C14H29OCO 


CH3O 


1 


para 


C14H290C0 


CH3O 


S 1 


meta 


C14H290CO 


CH3O 


j 1 


ortho 


C14H290CO 


CH3O 


2 


ortho/para 


Cl5H3lOCO 


CH3O 


1 


para 



10 
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X 


R 5 


n 


Position 


C15H310CO 


v-rl3U 


x 




C15H310CO 


L*rl3U 


n 

X 


ortho 


C15H310CO 


t-.n.3U 


9 


ortho /nara 


C16H33OCO 


v^tl3U 


1 
X 


pars. 


C16H33OCO 




1 

X 


meta 


C16H33UVU 




1 


ortho 


C16H33OCU 


v_n3 


2 


ortho/para 


C17H35OCO 




1 


para 


n TT /^fO 
C17H35OCO 


w*i3U 


1 


meta 


C17H35OCO 


^ri3L/ 




ortho 


C17H35OCO 


L^ri3U 


0 


ortho /uara 


C18H37OCO 


CH3O 




yoi & 


C18H37OCO 


L.H3U 


X 


ma f- a 
ItlC L. CL 


C18H37OCO 


CH3O 


X 




C18H37OCO 


CH3O 




nrfhn /nara 


C3H7OCO 


C2H5O 


X 


yai 0 


C3H7OCO 


C2H5O 


X 


mo i~ s 


C3H7OCO 


C2H5O 


1 


t/X UIHJ 


C3H7OCO 


C2H5O | 


0 


or tnu / yai ct 


C4H9OCO 


C2H5O 


1 
1 


para 


C4H9OC0 : 


C2H5O 




meta 


C4H9OC0 


C 2 H 5 0 


1 


ortho 


C4H9OC0 


C2H5O 


2 


ortno/ para 


C5H11OC0 


C2H5O 


1 


para 


C5H11OC0 


C 2 H 5 0 


1 


meta 


csHiioco 


C2H5O 


1 


ortho 


C5H11OC0 


C 2 H 5 0 


2 


ortho/para 


C 6 Hi 3 OCO 


C2H5O 


1 


para 


C 6 Hi 3 OCO 


C 2 HsO 


1 


meta 


C 6 Hi 3 OCO 


C2H5O 


1 


ortho 


C 6 Hi 3 OCO 


C2H5O 1 


2 


orcno/ para 


c 8 Hi 7 oco 


C2H5O 


1 


para 


C 8 Hi 7 OCO \ 


C2H5O 


1 


meta 


C 8 Hi 7 OCO 


C2H5O 


X 


ortho 


C 8 Hi 7 OCO 


C2H5O 


0 


OiC.nu/ pax ci 


C12H250CO 


C2H5O 


X 


para 


C12H250CO 


TT f~\ 
L2H5U 


X 


meta 


C12H250CO 


C2H5O 


1 


ortho 


C12H250CO 


C2H5O 


*5 

z 


or txiu/ yai a 


--C-13H270CO 


— C 2 H 5 0 


X 


pdxcL 


C13H270CO 


/*" LT f\ 


1 
X 


meta 


C13H270CO 


L2H5U 


X 




Ci3H270 CO 


<~2"5 U 


9 


nrt"hn /Tiara 


Ci4H 2 gOCO 


^2"5^ 


1 
X 




^14 n 29^ 


C 2 H 5 0 


1 


meta 


C14H29OCO 


C2H5O 


1 


ortho 


C14H29OCO 


C 2 H 5 0 


2 


ortho/para 


C15H31OCO 


C 2 H 5 0 


1 


para 


C15H31OCO 


C2H5O 


1 


meta 


CmH^iOCO 


C2H5O 


1 


ortho 
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X 


K 


n 


rOS 1 Lion 


5 


/-« * nrn 
~15ri3x v 




2 


ortho/para 








1 


para 








1 


ineta 




<-16 rl 33 lJk - u 




1 


ortho 


10 




C2H5O 


2 


ortho/para 


r* n u, c nrn 


C2H5O 


1 


para 




^- , 17 n 35*- , ^' v " ; 


C2H5O 


1 


meta 




L.i7n.35U\-»u 


CiHcO 


1 


ortho 


15 


^17x13 5^^^ 


C->H-;0 


2 


ortho/para 




n- «w^«nr , n n 


CoHcO 


1 


para 




/-» ^tj- „nnn 
L18H37UCU 


*-»2 n 5 w 


1 


meta 




Cl8^37^ u 


v-»2* 1 5 v - ; 


1 


ortho 


20 


C18H37OUU 


w2*i5 v 


2 


nrh ho / nara 




C3ii7UCU 




1 


para 




^3rl7Uv^U 




1 


meta 




C3H7OCU 




1 


ortho 


25 


C3n7UL,U 


v_ 3117 w 


2 


ortho /oara 






r.u-n 
v^3**7 v 


1 


para 




C4 rigUwU 


\*3**7 w 




meta 




L4 H9IA-U 




1 I 


ortho 


in 


C4 H9UCU 




? ) 


nrf ho/oara 




C5H11OCO 


r* u«n 


X 


pal CI 




C5H11OCO 


w3rl7U 


J. 


meta 




C5H11OCO 


L3H.7U 


I 

X 




35 


C5H11OCO 


p IT A 

C3H7U 


0 

z 


or cno/ pcixd 




C6H13OCO 


C3H70 


1 


para 




C 6 Hi 3 OCO 


C3H70 


1 


meta 




C 6 Hi 3 OCO 


C3H70 


J. 


ortho 


A{\ 
HU 


C6H13OCO 


O TT A 
C3H7O 




or i- no / pax a. 




C8H17OCO 


C3H7O 


1 


para 




C8H17OCO 


c* t_t r\ 
W31I7U 


X 


meta 




C8H17OCO 


U3rl7VJ 


JL 


wX LiiU 


45 


C8H17OCO 


p u n 




ox cnu/ yaxa 




C12H25OCO 


n-vir^n 
w3ti7U 


1 
X 


pal d 




C12H25OCO 


n-.u«n 
W3W7U 


1 

X 


mot* a 




C12H25OCO 


w3ti7U 


1 




50 


C12H25OCO 


p^tr_n 
W3117U 


0 

A 


nrl*hn /nara 




C13H270CO 


W3X17U 


1 






C13H27OCO 


r",rj_n 


1 

X 


meta 




C13H27VJCO 




1 

J- 


ortho 


55 


C13H27OCO 


p. ti_n 


0 


ortho /riara 




0141129^^ 


f,u-n 
w3**7 w 


1 


para 




n lt nrn 


\»»3 n 7 w 


1 


meta 






C3H7O 


1 


ortho 


60 


Ci/iH^qOCO 


C3H7O 


2 


ortho/para j 




C15H310CO 


C3H7O 


1 


para 




C15H310CO 


C3H7O 


1 


meta 


65 


C15H310CO 


C3H7O 


1 


ortho 


C15H310CO 


C3H7O 


2 


ortho/para 




C16H330CO 


C3H7O 


1 


para 
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X 


d5 


n 


rosicion 


p- ~ U- _ npn 




1 


meta 


l~16"33 u <~ u 


P-aHnO 


1 


ortho 




r,u-o 
v_.3n.7w 


2 


ortho/Dara 


TT OPPl 

W7"35 uv ~ u 


v^3 fl 7 V- ' 


1 


para 


/-I TT _ f\P O 


v_.3n.7vj 


1 

X 


meta 


Ci7n35Uv^U 


^.3x17^ 


1 


ortho 


C17H35UCU 


v_.3n.7vj 




nrt - ho /oara 


C18H37OCO 


P u~c\ 
C3-I7U 


1 


jjdx ci 


C18H37OCO 


V_.3n.7U 


1 


111 ti LA 


C18H37OCO 


L.3117VJ 


1 

X 


VJX L-11VJ 


C18H37OCO 


L.3X17L/ 


O 
_5 


1_>X L. 1 1U / pal u 


C3H7OCO 


U4rlgU 


1 
X 


nara 
poi CI 


C3H7OCO 




X 


lilt? La 


C3H7OCO 


v^ngu 


X 


UI L11U 


TT /"^/^/"N 
C3H7OCO 




_9 


v_ix Liiu / pax 0 


C4H9UCU 


^4 ng w 


X 


paira 


C4H9UCO 


V-.4n.9u 


X 


rt\6 ta 


C4H90CO 


P U-»Pi 


1 
X 


VJX l_HV_) 


C4H9OCO 


p T-T~0 I 


0 
z 


vjx L-iivj/ yui cl 


C5H11OCO 


P £T~0 

L.4H.9U 


1 
X 


paia 


C5H11OCO 


p tt n 
C4H9O 


1 

X 


msta 


C5H11OCO 


<~" f\ 
C4H9O 


1 
X 


ortlio 


C5H11OCO 


C4H9O 


z 


or cno/ para 


C 6 Hi 3 OCO 


C4H9O 


1 


para \ 


C 6 Hi 3 OCO 


C4H9O 


1 


m6ta I 


C 6 Hi 3 OCO 


C4H9O 


1 


ortho 


C6H13OCO 


C4H9O 


z 


orcrio/para 


C8H17OCO 


C4H9O 


1 


para 


C8H17OCO 


/"•« TT f~\ 
L4H9U 


X 


msta 


C8H17OCO 


u r\ 


1 
X 


OXUIlU 


C8H17OCO 


r> tj r\ 

C4.19U 


Z 


vJX L Xlvj / pax a 


C12H25OCO 


C4H90 


1 


para 


C12H25OCO 


/-l TT /^V 


1 


m© ta 


C12H25OCO 


C4H90 


1 


ortho 


C12H25OCO 


S~* TT /~\ 

L4rl9U 


z 


OI LliU/ paid 


C13H27OCO 


pun 
C4H9O 


T 
X 


para 


C13H27OCO 


C4H9O 


1 


meta 


C13H27OCO 


/-» TJ_ /-> 


1 
X 


VJX L.11VJ 


C13H27OCO 


L.4H9U 


Z 


vjx uiivj/ pax a 


C14H29OCO 


p ..u«p* 

v_.4n.9vj 


1 

X 


nara 
pax a 


C14H29OCU 


v_.4n.9vj 


1 

X 


m6ta 


f~> TT /^/~*/^ 

Cl4H29VA,U 


P-K«0 
v^ngvj 


1 

X 


ortho 


C14H290CO 


p .u„o 
v_.4n.9U 


9 
z 


oft* hn /oar a 

vjx Liiu/ pax a 


Cl5H3lOCO 


V_.4n.9U 


1 1 

X 


pax a 


^15"31^' V- ' W 


C4H9O 


1 


meta 


C15H310CO 


C4H9O 


1 


ortho 


C15H310CO 


C4H9O 


2 


ortho/para 


C16H330CO 


C4H9O 


1 


para 


C16H330CO 


C4H9O 


1 


meta 


C16H330CO 


C4H9O 


1 


ortho 



13 



DE 197 12 033 A 1 



A 


R* 


n 


Position 




C4H9O 


2 


prthp/para 


CnH^OCO 


C4H9O 


1 


para 




C4H9O 


1 


meta 


WJ_ /"Jjwvv 


C4H9O 


1 


ortho 


C17H350CO 


C4H9O 


2 


ortho/para 


C18H370CO 


C4H9O 


1 


para 


C18H37OCO 


C4H9O 


1 


meta 


C18H370CO 


C4H9O 


1 


ortho 


C1RH370CO 


C4H9O 


2 


ortho/para 


C3H70CO 


C5H11O 


1 


para 


C3H7OC0 


C5H11O 


1 


meta 


C-aH^OCO 

Vjll ^WWW 


C5H11O 


1 


ortho 


C-jHtOCO 

VJll ^ WW W 


C5H u O 


2 


ortho/para 


CyiHaOCO 

W^ 11^ WWW 


C5H11O 


1 


para 


C>iHqOC0 

w*j i. y www 


C5H11O 


1 


meta 


C4H9OCO 


C 5 HnO 


1 


ortho 


C/HaOCO 


C5H11O 


2 


ortho/para 


CsHi 1OCO 


C5H11O 


1 


para 


CsHi 1OCO 

W^iA_L JL WWW 


C5H11O 


1 


meta 


C5HHOCO 


C5H11O 


1 


ortho 


PcH-i 1OCO 

**5 n ll WW W 


C5H11O 


2 


ortho/para 


Lignij www 


C5H11O 


1 


para 


CVW-i -,(TD 




1 


meta 


p^w-. -,nrn 
v-.6n.13L/wu 




1 


ortho 


w6ili3UwU 


CcHnO 


2 


ortho/para 




CcHnO 


1 


Dara 


C8H17UCO 


PcHi 1 O 
wsnnu 




meta 


w8ril7UwU 




1 


ortho 


w8ril7UwU 




2 


ortho/para 




OH11O 


1 


para 


- w 2.-2 n 2 


0 XX 


1_ 


meta 


Pi *»Rnc6CO 




1 


ortho 


^"12 n 2 5*-^ v - ,v - / 




2 


ortho/para 


^13 n 27 Vj ' v ^ v -' 


CqHnO 


1 


para 


Pi nHniOCO 


CqHllO 


1 


meta 


^-13"27'-' v -'*-' 


CcHnO 


1 


ortho 


p., -M^^nr'n 

^ 1 3 n 2 7 ^ 


CqHilO 


2 


ortho/para 


wi4ri29' - '^' v 




1 


para 


Pi ^ HooOCO 
4 **2 9 w w w 


C5H11O 


j 1 


meta 


Pi *HioOCO 


C5HHO 


1 


ortho 


w 2. 4 n 2 9 w w w 


C5HUO 


2 


ortho/para 


Ci *H-*i 0C0 

w 1 5 "3 1 w w 


C5HUO 


1 


para 


Ci <;HSl OCO 


C5HHO 


1 


meta 




C 5 H U 0 


1 


ortho 


Cl5H3lOCO 


i C5HUO 


| 2 


ortho/para 


C16H33OCO 


C5H U 0 


1 


para 


C16H330CO 


C5HUO 


1 


meta 


C16H330CO 


C5HUO 


1 


ortho 


Ci 6 H 33 OCO 


C5HHO 


! 2 


ortho/para 


C17H35OCO 


C 5 H U 0 


1 


para 
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X 


R 5 


n 


Position 


C17H350CO 


C5H11O 


1 


meta 


C17H350CO 


C5H11O 


1 1 


ortho 


C17H350CO 


C5H11O 


2 


ortho/para 


C18H370CO 


C5H11O | 


1 


para 


C18H370CO 


C5H11O 


1 


meta 


C18H370CO 


C5H11O 


1 


ortho 


C18H370CO 


C5H11O 


2 


ortho/para 


C3H70CO 


C 6 Hi 3 0 


1 


para 


C3H70CO 


C 6 Hi 3 0 


1 


meta 


C3H70CO 


C 6 Hi 3 0 


1 


ortho 


C3H70CO 


C 6 Hi 3 0 


2 


ortho/para 


C4H90CO 


C 6 H 13 0 


1 


para 


C4H90CO 


C 6 Hi 3 0 


1 


meta 


C4H90CO 


C 6 Hi 3 0 


1 


ortho 


C4H90CO 


C 6 Hi 3 0 


2 


ortho/para 


C5H110CO 


C 6 Hi 3 0 


1 


para 


C5H110CO 


C 6 Hi 3 0 


1 


meta 


C5H110CO 


C 6 Hi 3 0 


1 


ortho 


C5H110CO 


C 6 Hi 3 0 


2 


ortho/para 


C 6 H 13 OCO J 


C 6 Hi 3 0 


1 


para 


C 6 Hi 3 OCO 


C 6 Hi 3 0 


1 


meta 


C 6 Hi 3 OCO 


C 6 Hi 3 0 


1 


ortho 


C 6 Hi 3 OCO 


C 6 Hi 3 0 


2 


ortho/para 


C 8 Hi 7 OCO 


C 6 Hi 3 0 


1 


para 


C 8 Hi 7 OCO 


C 6 Hi 3 0 


1 


meta 


C 8 Hi 7 OCO 


C 6 Hi 3 0 


1 


ortho 


C 8 Hi 7 OCO 


C 6 Hi 3 0 


2 


ortho/para 


C12H25OCO 


C 6 Hi 3 0 


1 


para 


C12H25OCO 


C 6 Hi 3 0 


1 


meta 


C12H25OCO 


C 6 Hi 3 0 


1 


ortho | 


C12H25OCO 


C 6 H 13 0 


2 


ortho/para 


C13H27OCO 


C 6 Hi 3 0 


1 


para 


C13H27OCO 


C 6 Hi 3 0 


| 1 


meta 


C13H27OCO 


C 6 Hi 3 0 


1 


ortho 


C13H27OCO 


C 6 Hi 3 0 


2 


ortho/para 


C14H29OCO 


C 6 Hi 3 0 


1 


para 


C14H29OCO 


C 6 Hi 3 0 


1 


meta 


C14H29OCO 


C 6 Hi 3 0 


1 


ortho 


C14H29OCO 


C 6 Hi 3 0 


2 


ortho/para 


- C15H31OCO 


i C 6 H 13 0 


1 


para 


C15H31OCO 


C 5 H 13 0 


1 1 


meta * 


C15H31OCO 


C 6 Hi 3 0 


1 


ortho 


C15H31OCO 


C 6 Hi 3 0 


2 


ortho/para 


C16H33OCO 


C 6 Hi 3 0 


1 


para 


C16H33OCO 


C 6 Hi 3 0 


1 


meta 


C16H33OCO 


C 6 Hi 3 0 


1 


ortho 


C16H33OCO 


C 6 Hi 3 0 


2 


ortho/para 


C17H35OCO 


C 6 Hi 3 0 


! 1 


para 


C17H35OCO 


C 6 Hi 3 0 


1 


meta 


C17H35OCO 


C 6 Hi 3 0 


1 


ortho 
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X 


T*5 
rv 




Prm i t* ion 






2 


or t ho /para 


p, oHnOCO 


C6H130 


1 


para 






1 


meta 


p- oRnOCO 
1 8 3 7 ^ ^ 


CfiHi30 


1 


ortho 


P- oH-acrOCO 


C 6 Hi 3 0 


2 


ortho/para 




C7H15O 


1 


para 


p-fj-OPO 


C7H15O 


1 


meta 


p.ri n nr*o 

v_3 n 7^ 


C7Hi«;0 


1 


ortho 


^_ 3 "7 




2 


ortho/para 




CTHiqO 


1 


para 




CSHmO 


1 


meta 




C^HmO 


1 


ortho 




*-7"15 w 


2 


ortho/para 




CnHi cO 
v -7**15*-' 


1 


para 




C-?Hi cO 
l -7 rL 15 w 


1 


meta 




v-7 rL 15*- / 


1 


ortho 


C5H11OCO 


P^H-i cO 
^-7 n 15^ 


2 


ortho /para 


FT f*\f~* f~\ 


W fl 15 v -' 


1 


para 


C6H13UUU 


p«Hi cO 
v *7 n 15 v -' 


1 


meta 


1^1 tt r\rr\ 

^6«13 u ^ u 


C-7H1 cO 


1 


ortho 


C6«13U^U 


v ~7 ri lb v - / 


2 


ortho/para ! 


v8"17Uv«.U ! 


v ^7* 1 15 v -' 


1 


para 




p-Hi cO 


1 


meta 


C8Hl70CO 


p„u, _n 
V-.7n.15u 


1 


ortho 


C8Hl70CO 


C7H15U 


0 


ortho /oar a 


C12H250CO 


C7H15U 


1 




C12H250CO 


C7H15U 


1 




C12H250CO 


^7«15vJ 


1 

X 


ortho 


Cl2H250CO 


L,7rtl5U 




nrhho /nara 


Ci3H270 co 


^7«.i5U 




para 


Ci3H27 oco 


^7ni5U 




meta 


C13H27OCU 






ortho 


Ci3n^7LX-U 


v -7 rL 15 w 


2 


ortho/para 




v -7 n 15 u 


1 


para 


Ci4rl29^ u 




1 


meta 


C14H29UCO 


P-tR-i cO 

v -7 n 15 Vj ' 


1 


ortho 


r* tt fV'O 


p-Hi cO 


2 


ortho/para 


/*» tt „ nir\ 


p-H-i cO 
v -7 n 15 w 


1 


para 


r* tt r\f*rs 


p_tr- cO 
v-7 n 15 v -' 


1 


meta 


Cl5H3lOCO 






ortho 


/-^ TT 0/^*0 


^-7 n 15 w 


2 


ortho/para ' 


/-1 tj nrn 


f CtHicO 


1 


para 


tj r\c*r\ 

Ci6H33U\-.u 


>'7 n -15 v - > ' 


1 


meta 


Ci6«33 t -*-' v -' 


^7 n l 5 W 


1 


ortho 


C16H33OCO 


C7H150 


2 


ortho/para 


C17H350CO 


C 7 H 15 0 


1 


para 


C17H350CO 


C7H15O 


1 


meta 


C17H350CO 


C7H15O 


1 


ortho ; 


C17H350CO 


C7H15O 


2 


ortho/para 


C1BH370CO 


C7H15O 


1 


para 
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X 


R 5 


n 


Position 


C18H370CO 


C7H15O 


x , 


me ta 


C18H370CO 1 


C7H15O | 


1 


OrthO 


C18H370CO 


C7H15O i 


z 


or tflu/ pax a. 


C3H70CO 


CgHi70 


1 


pax a 


C3H70CO 


C8H17O 


X 


mot - a 
nits L.a 


C3H70CO 


C8H17O 


X 




C3H70CO 


t_j - _ r\ 
C8H17O 


Z 




C4H90CO 


C8H17U 


1 

X 


jt/G J- a 


C4H90CO 


C 8 Hi7VJ 


X 


mot* A 


C4H90CO 


C 8 Hi 7 0 


X 


ortlio 


C4H9OCO 


C 8 Hi70 


Z 


OiL.no/ pax a 


c 5 HuCx:o 


C B Hi70 


1 


para 


CsHuOCO 


C 8 H 17 0 


1 


meta 


C5H110CO 


C 8 Hi70 


1 


ortho 


c 5 HnCx:o 


C 8 Hi70 


0 

z 


or tno/ pox a 


C 6 Hi 3 OCO 


C 8 Hi 7 0 


X 


para 


C 6 Hi 3 OCO 


C 8 Hi 7 0 


X 


meta 


C 6 Hi 3 OCO 


C 8 Hi 7 0 


1 


ortho 


C 6 H 13 OCO 


C 8 Hi70 


z 


ortnu/ pax a 


C 8 Hi 7 OCO 


C 8 Hi70 


1 
X 


para 


C 8 Hi 7 OCO 


C 8 Hi 7 0 


1 


meta 


C B Hi 7 OCO 


C 8 Hi 7 0 


1 


ortho 


C 8 Hi 7 OCO 


C 8 Hi 7 0 1 


2 


ortho/para. 


C12H25OCO 


C 8 Hi 7 0 


1 


para 


C12H25OCO 


C 8 Hi 7 0 


1 


meta 


C12H25OCO 


C 8 Hi 7 0 


1 


ortho 


C12H25OCO 


C 8 Hi 7 0 


2 


ortho/para 


C13H270CO 


C 8 Hi 7 0 


1 


para 


C13H27OC0 


C 8 Hi 7 0 


1 


meta 


C13H270CO 


C 8 Hi 7 0 


1 


ortho 


C13H270CO 


C 8 Hi 7 0 


2 


ortno/para 


C14H290CO 


C 8 Hi 7 0 


1 


para 


C14H29OC0 


C 8 Hi 7 0 


•1 
1 


meta 


C14H29OC0 


C 8 Hi 7 0 


1 


ortho 


C 14 H 2 90CO 


C 8 Hi 7 0 


2 


ortno/para 


C15H31OCO 


C 8 Hi70 


X 


para 


C15H31OCO 


C 8 Hi 7 0 


1 


meta 


C15H31OCO 


C 8 Hi 7 0 


1 


ortho 


C15H31OCO 


C 8 Hi70 


2 


ortno/para 


C16H33OCO 


| C 8 Hi 7 0 


1 


para 


C16H33OCO 


C 8 Hi70 


<* 

X 


meta 


C16H33OCO 


C 8 Hi70 


X 


ortnu 


C16H33OCO 


C 8 Hi70 


Z 


or tno/ pax a 


C17H35OCO 


C 8 Hi70 


X 


paxa 


r* - — u~ .- r\cc\ 
Ci7n35UV-u 




1 


meta 


C17H35OCO 


[ C 8 Hi 7 0 


1 


ortho 


C17H35OCO 


C 8 H 17 0 


2 


ortho/para 


C18H37OCO 


C 8 Hi 7 0 


1 


para 


C18H37OCO 


! C 8 H 17 0 


1 


meta 


C18H37OCO 


C 8 H 17 0 


1 


ortho 
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Y 
A 


R 5 


n 


Position 


Ci rH?70C0 


C 8 Hi 7 0 


2 


ortho/para 


C-aH-rOCO 


C12H25O 


1 


para 


C3H70CO 


C12H25O 


1 


meta 


C3H70CO 


C12H25O 


1 


ortho 


C3H70CO 


C12H25O 


2 


ortho/para 


C4H9OC0 


C12H25O 


1 


para 


C4H90CO 


C12H25O 


1 


meta 


C4H90CO 


C12H25O 


1 


ortho 


C4H90CO 


C12H25O 


2 


ortho/para ! 


CcHl lOCO 
Sill ^ ^^v^%^ 


C12H25O 


1 


para 


PcH-i 1OCO 


C12H25O 


1 


meta 




C12H25O 


1 


ortho 




C12H25O 


2 


ortho/para 


P-.W, -2 OCO 


C12H25O 


1 


para 


CcHi -a OCO 


C12H25O 


1 


meta 


P-Hi nOCO 


C12H25O 


1 


ortho 


fcHi tOCO 


C12H25O 


2 


ortho/para 


CoHnOCO 


C12H25O 


1 


para 




C12H25O 


1 


meta 


PoHn tOCO 


C12H25O 


1 


ortho 


P«U<1 nflPD 

^81117^-'^-'^-' 


C12H25O 


2 


ortho/para 






1 


para 






1 


meta 


p- -U«nnrn 

^12* 1 25 VJV " U 


Ci tHo^O 


1 


ortho 


p u nl .nrn 
<-12* 1 25U UL ' 


Ci oHt^O 


2 


ortho/para 


ij.»„piPPi 


Ci dHtsO 


1 


para 


<-13 "2 




1 


meta 




CisH^O 


1 


ortho i 




C17H75O 


2 


ortho/para 


v-14«29*-' v -' v- ' 




1 


para 


_m1 4 A2 9 w 




1 


meta 


^'14"29*- W -' ,J 


Cl^H-jqO 


1 


ortho 






2 


ortho/para j 




Ci ^HoqO 


j 1 


para 


r, e ii-- OCO 


C15H05O 


1 


meta 


p- nrn 

1 5 II3 1 v\*v 


Ci-jH-mO 


1 


ortho 




Ci^H-j^O 


2 


ortho/para 


P* ^H-»-iOPO 




1 


para 


»~1 6 n 33 l ^' v -' w 


C12H250 


1 


meta 


Pi cHnOCO 


C12H250 


1 


ortho 


C1 cH-aiOCO 


C12H250 


2 


ortho/para 


Ci ^H-acOCO 


C12H250 


1 


para 


C1 7Htr0C0 


1 C12H250 


1 


meta 




C12H250 


1 


ortho 


C17H35OCO 


C 12 H 25 0 


i 2 


ortho/para 


C18H370CO 


C12H25O 


1 


para 


C18H370CO 


C12H25O 


1 


meta 


C18H370CO 


C12H25O 


1 


ortho 


C18H370CO 


C12H25O 


2 


ortho/para 


C3H7OCO 


C14H29O 


1 


para 
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X 


— 


11 


Dr\ci T" ^ /^n 


u3n.7uuU 


Ci/iHooO 


1 


meta 


L.3ri7UUVJ 


Ci/»H«jqO 


1 


ortho i 






2 


ortho/para 


P . PPO 


V *14 I *29 V/ 


1 


para j 


v_4n.9 uuu 




1 


meta 


P - LT„ npA 

L.4I19VJUU j 




1 


ortho 


p „ TT f*pA 

L^rigvJUu 




2 


ortho/para 


C5H3.1UUU 


<~14 rl 29 , -' 


1 1 


para 


O TT /^f" 1 
C5H11OCU 


^14"29^ 


1 


ttiota 


C5H11OCO 






ortho 


C5HXIOCO 


^14«29^ 


0 
it 


oTt*ho /nara 


C6H13OCO 


P-. -PT-.« Pi 


1 


para 


C6H13OCO 


p- *u««n 


1 

X 


meta 


i"1 TT /"*\/^/^ 

C6H130CO 


P- -.W^ftPi 


1 


ortho 


C6H130CO 


t -14 11 29 u 


2 


ortlio /tiara. 


C8H17OCO 




X 




C8H17UCO 


Pi .W-nO 

^-I4 w 29 u 


1 

X 


meta 


C8H17OCO 


^I4 w 29^ 


1 

X 




C8H17OCO 


p„ .TJ p, 

<-14 H 29 u 


9 


ortho /nara 


C3.2H25OCO 


C14H29U 


1 
X 




C12H25OCO 


P. . TJ««P* 
C14H29U 


X 


mflf a 


C12H25OCO 


P- -TJ^-Pi 


1 




C12H25OCO 


u #"i 


z 


Ottnu/ pax a 


C13H27OCO 


C14H29O 


X 


para 


C13H27OCO 


C14H29O 


X 


rns ta 


C13H27OCO 


C14H29O 


X 


ortho 


C13H27OCO 


C14H29U 




UI UI1U / L/OiX CL 


r* tt r\ 
Cl4H290CO 


*-14"-29U 


1 

X 


para 




Pi ^ Unnfi 

v*14 n 29U 


1 

X 


ro&ta 


Cl4H290CO 


p. . TT 

^14»29vJ 


n 

X 




C14H29OCO 


p„ . IT-,. Pi 

<~14 H 29U 


9 




C15H310CO 


^14 tl 29 < -' 


1 

X 


nara 

JJCLX CL 


C15H31OCO 


P. . TJ^^P 
C14H29U 


X 


llltS L>Ci 


C15H31OCO 


P- . U« ~ P 


X 




C15H31OCO 


P- - TJ C\ 

C14H29U 


0 
z 


nrhhn /nara 
Ui L.11U/ Lyax a 


C16H33OCO _j 


< -14 tl 29^ 


X 


nara i 
L/CLX CL 


/-» tt s\f*r\ 
C16H33OCO 


p„ . ti__p» 
^14 H 29^ 


1 

X 


roGta 


C16H33OCO 


^14^29^ 


•1 

X 


UX L.IXU 


C16H33OCO 


^14^29^ 


At 


nrhhn /nara 


C17H35OCO 


Pi -HoftPi 
l -14 tl 29 v -' 


X 


para 


C17H35OCO 


p _ . pj _ p» 
*-14"-29 u 


1 


msta 


t-17"35*- H -* u 


P-i ^ HnoO 

v -14 n 29 l-F 


! 1 


ortho 


/-l TT _PPP 
CI7H35UUU 


Pi 4 HnnO 

*-14 n 29 v -' 


2 


ortho /oar a 


f~< TT PPP 
CI8H37UUU 


*-14 n 29 u 


1 


para 




C14H29O 


i 1 


meta 


C18H370CO 


C14H29O 


1 


ortho 


C18H370CO 


C14H29O 


2 


ortho/para 


C3H7OCO 


C16H33O 


1 


para 


C3H7OCO 


Ci 6 H 33 0 


1 


meta 


C3H7OCO 


C16H33O 


1 


ortho ^ 
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X 


~ - D 5 


n 


Position 


v—3 n7 wv^w 




2 


nrfho /nara 


P j MnOfO 


^16 n 33 u 


1 


P3.X*3. 


1*4119 Uw 


v -16 n 33 u 


1 








1 




p* u«r\rn 


v -16 n 33 1 -' 


2 


nrhho/nara ! 

Ul u 11 w / pui CI 




^16n-33U 


1 

X 


pel 1*31 


C5H11UCO 


^16^33^ 


± 


rnstci 


C5H11OCO 


p- - u 0 

^16^33^ 




ortho 


CsHnOCO 


f ft TT <^ 

I CI6H33O 


Z 


or cno/pa.jCci 


C6H13OCO 




J. 


pairs 


v-6H.13ULpU 


v-l6 w 33 u 


1 
X 


ms ta. 




P „ - LT p 

W6**33U 


1 


or fciio 




*-16 H 33U 


9 


f"*Y"t*Thf> / T~\ 3 T~ 3 

Ui L.I1U/ LycLX d 1 


C8H17CK-U 


p, ^W- -Pj 

W6 tt 33U 


X 


T>a T*a 
paid, 




^16 rt 33U 


X 


mG ta 


C8HI7OCO 


^16^33^ 


X 


ore t ho 


C8H17OCO 


P - ^U- „Pi 

^16^33^ 


i 0 


orcno/para 


C12H250CO 


P- _ T-J O 

CI6H33O 


X 


para 


C12H25OCO 


/"I TT /~\ 
CI6H33O 


1 


met a 


Cl2H250CO 


J P- -XT Pk 

^16^330 


X 


ortho 


C12H250CO 


p TJ A 
Cl6H330 


z 


ortho/ para 


C13H27OCO 


u /\ 
C16H33O 


X 


para 


Cl3H270CO 


C16H33O 


1 


ineta 


C13H27OCO 


C16H33O 


1 


ortho 


C13H27OCO 


C16H33O 


0 

z 


ortho/para 


C14H29OCO 


C16H33O 


X 


para 


C14H29OCO 


/■» TT /"\ 
C16H330 


X 


meta 


C14H29OCO 


C16H330 


1 
X 


ortho 


C14H29OCO 


CI6H33O 


0 

z 


or u no /par a 


Cl5rl3lOCO 


O TT C\ 
CI6H33O 


X 


para 


C15H31OCO 


(~* _ TT 
C16H33O 


X 


meta 


C15H31OCO 


/^l TT 
C16H330 


1 

1 


ortho J 


C15H31OCO 


CI6H33O 


z 


ortxio/para 


C16H33OCO i; 


Cl 6 H 33 0 


1 

1 


para 


C16H33OCO 


^16^330 


1 


meta 


C16H33OCO 


C16H330 


1 


ortho 


CI6H33OCO 


/-I TT f^V 
CI6H33O 


z 


ortho/para 


O TT /\/^^\ 


f~* tt r\ 

C16H330 


X 


para 


CI7H35OCO 


P TJ O 
CI6H33U 


1 
X 


meta 


Ci7n35UCU 


^16 H 33 U 


X 


or cxi u 


L17H35UCU 


P- -W^ -Pi 


0 
z 


Ui UCIU/ pcLXd 




P- -XJ-.-.PI 

( -16 H 33^ 


X 


para 


W8**37*""-U 


p. -U- - Pi 

^16^33^ 


1 
X 


meta 


Ci8n37(JCU 


^16^33^ 


1 
X 


ortho 


j_ g n.3 7 U\-.u 


v -16* 1 33 w 


2 


nrfhn /nara 


C3H7OCO 


C18H37O 


1 


para 


C3H7OCO 


C18H37O 


1 


meta 


C 3 H 7 OCO 


C18H37O 


1 


ortho 


C3H7OCO 


C18H37O 


2 


ortho/para 


C4H9OCO 


C18H37O 


1 


para 
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X 


o5 


n 


Position 


C4H9UL.U 


v -18 n 37U 


1 

X 


mots. 


C4H9OCCJ 


p* «u-,-»pi 
! *-18 tl 37 u 


1 

X 


ortho 


C4H9UCU 


p„ -,u-~p 




ortho/oara 


C5H11UCU 


<~18 tt 37U 


X 




C5HHOCO 


p.. «w-.^o 


1 

X 


msts 


_ TT« ^ ppp 






ortho 




Pi oRnf) 

<-18 n 37^ 


2 ! 


ortho /nara 


C6H13OCO 


^18 tt 37 u 


1 

X 


p8.X*S 


p^ti- -.ppp 




1 i 


msta 


C6H13OCU 


P-* nHnO 

*-18 n 37 1 -' 


1 1 


ortho 


C6HI3OCU 


L.l8 ^1 37 , -' 


2 


ortho /psrs. 


y->» tt r*\t~* r\ 

C8H17VJCO 


P, B u,-fl 
^18 rt 37^ 


1 i 

X 


pcirsi 


C8H17OCO 


<-18 H 37 u 


X 


mot* 3 


C8H17OCO 


^-18^37^ 


1 

X 


nr|- Vto 


C8H17OCO 


p. „ „ 0 
C18H37U 


0 
z 




C12H25OCO 


r* tt r\ 

C18H37O 


1 1 

X 




C12H25OCO 


C18H37U 


X 


mo r* a 


C12H25OCO 


O TT 

CI8H37O 


1 
X 


or uxicj 


C12H25OCO 


p„ „TT^_n 


9 


0 t h b p /in R T r5 


C13H27OCO 


/-1 tt r\ 

C18H37O 


«i 
X 


pars 


C13H270CO 


C18H37O 




Itl6tcl 


C13H27OCO 


[ C18H37O 


1 


ortho 


C13H27OCO 


C18H37O 


0 

z 


ort.no/para. 


C14H29OCO 


C18H37O 


1 


para 


C14H29OCO 


C18H37O 


1 


meta 


C14H29OCO 


C18H37O 


1 


ortho 


C14H290CO 


C18H37O 


2 


ortho/para 


Cl5H3lOCO 


C18H37O 


1 


para 


Cl5H3lOCO 


C18H37O 


1 


meta 


Cl5H3lOCO 


C18H37O 


1 


ortno 


C15H31OCO 


C18H37O 


z 


or uno/ para 


C16H33OCO 


C18H37O 


1 


para 


C16H33OCO 


Ci 8 H 37 0 


-1 
1 


meta 


C16H33OCO 


C18H37O 


X 


ortho 


C16H33OCO 


^18^37^ 


0 
z 


Ox L.IIO/ yaid 


C17H350CO 


L.I8H37U 


X 


para 


C17H350CO 


P . ~ U~ „ P 

Cl8H37^ 


1 
X 


meta 


/-l tt non 
C17H35OCO 


P. „ „P 

^18^37^ 


1 

X 


riff- hr\ 


C17H35OCO 


P. ~TJ-« -P 

W8H37U 


9 

a 


UILilU/ LJCIX CI 


Cl8H370CO 


"P - Ttl-. -P 
CI8H37U 


1 

X 


paid 


C18H37OCO 


C* . _ r_r_ 
C18H37O 


X 


meta 


C18H370CO 


O TJ_ _ (~\ 

CI8H37U 


X 


ortho 


CI8H37OCO 


c u« _p 
C18H37O 


9 

z 


orciio/ para 


CH3O 


CH3 


X 


para 




CH3 


1 


meta 


CH3O 


CH 3 


1 


ortho 


CH3O 


CH 3 


2 


ortho/para 


C2H5O 


CH 3 


1 


para 


C 2 H 5 0 


CH 3 


1 


meta 


C 2 H 5 0 


CH 3 


1 


ortho 
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X 


Tj5 

K J 


n 


rosicion 1 


5 




CH3 


2 


ortho /oara 






CH3 


1 


para 






CH3 


1 


meta 




C3H70 


CH3 


1 


ortho 


10 


C3H70 


CH3 


2 


ortho/para 




CH} 


1 


Dara 




*»-»4 i A y 


CH3 


1 


meta 






CH3 


1 


ortho 


15 




CH3 


2 


ortho/para 


PrRi if) 


CH3 


1 


para 






CH3 


1 


meta 






CH3 


1 


ortho 


20 


P-LT., - n 




2 


OTt'hO /TifiTri 
w -L LUU/ Ca 




f - LT„ -A 




1 


para 






pit. 


1 


meta 








1 


ortho 


25 


P^LI- -O 

Ugni3U 




2 


ortho /oara 




p_ti, „n 




1 


para 




p n Tj, _r\ 


CHi 

vnj 


1 


meta 




p _ _fS 


CH3 


1 


ortho 


30 


C8H17U 


PTT-> 
^113 


2 


V./X L.11U / ]JQl CL 






\_r13 


1 

X 


j^jcix a. 




<-» TT /~\ 
C12H250 


un.3 


x 


meta 




Cl2H250 


pTT_ 

L.rl3 




ortho 


35 


C12H250 


/TT 


0 


OiLllO/para 




C13H270 


CH3 


1 


para 




C13H270 


CH3 


1 


meta 




C13H270 | 


Uri3 


1 


ortho 


40 


C13H270 | 


l~rl3 


0 


f-\ T" f" Vl O / T"> a "r~ za 
UX L.X1U/ pcLXCl 




C14H290 




1 
X 


jJCLX CI 




/-i tt _ r\ 

C14H290 


PW- 


1 

J. 


mo f* a 







PR-» 




"or tho 


45 


P- - T_T ^ 

C14H29O | 


L>fl3 


9 


ot" t~ Vi 0 /ria T"a 




r* tj r\ 


1^*13 


1 
J. 


na T*a 




U15H31U 


pLT_ 


J. 


mof a 




C15H31U 


I-.CI3 


1 
J. 


Ui LilU 


50 




v^n.3 


0 
& 


UI L.I1U / pGJ.Q 




W6H330 




1 

X 


T>a Y*a 
JJCLX CI 




<~16*i33U 


PRo 


X 


mot - a 




^16 w 33^ 


PU- 
^ilj 


1 


ortho 


55 


p. -p-.-n 




2 


ortho /Dara 




Pi nHicO 


CH3 


1 j 


para 




p- nRocO 
^17* 1 35 v -' 


CH3 


1 


meta 






CEh 
v **j 


1 


ortho 


60 


CnH^O 


CH 3 


2 


ortho/para 




C18H370 


CH 3 


1 


para 




C18H370 


CH 3 


1 


meta 




C18H370 


CH 3 


1 


ortho 


65 


C18H370 


CH 3 


2 


ortho/para 




CH3O I 


C2H5 


1 


para 
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X 


R 5 


n 


Position j 


CH30 


L2H5 


1 


— z 

meta 


CH30 


/-i _ rj _ 
C2H5 


1 


ortho 


CH30 


C2H5 




orcno/para 


C2H50 


C2H5 


1 
1 


para 


C2H50 


C2H5 


T 
X 


meta 


C2H50 


C2H5 


1 


ortho 


C2H50 


C2H5 


Z 


orcno/ par a 


C3H70 


n u~ 


1 
X 


paid 


C3H70 


r* li- 
C2H5 


1 


meta 


C3H70 


C2H5 


X 


ortho 


C3H70 


i r* t t 


Z 


or tno/ para 


C4H90 


C2H5 


1 


para 


C4H90 


C2H5 


1 


meta 


C4H90 


C 2 H 5 


1 


ortho 


C4H90 


C2H5 


2 


ortho/para 


C5H110 


C 2 H 5 


1 


para 


C5H110 


C2H5 


1 


meta 


C5H110 


C2H5 


1 


ortho 


C5H110 


C2H5 


2 


ortho/para 


C 6 Hi 3 0 


C2H5 


1 


para 


C 6 Hi 3 0 


C2H5 


1 


meta 


C 6 Hi 3 0 1 


C2H5 


1 


ortho 


C 6 H 13 0 


C 2 H 5 


2 


ortho/para 


C 8 H 17 0 


C 2 H 5 


1 


para 


C 8 H 17 0 


C 2 H 5 


1 


meta 


C 8 Hi 7 0 


C 2 H 5 


1 


ortho 


C 8 Hi 7 0 


C2H5 


2 


ortho/para 


C12H25O 


C2H5 


1 


para 


C12H25O 


C 2 H 5 


1 


meta 


■C12H25O 


C 2 H 5 


1 


ortho 


C12H25O 


C 2 H 5 


2 


ortho/para 


C13H27O 


C 2 H 5 


1 


para 


C13H27O 


C2H5 


1 


meta 


C13H27O 


C2H5 


1 


ortho 


C13H27O 


C 2 H 5 


2 


ortho/para 


C14H29O 


C2H5 


1 


para 


C14H29O 


C2H5 


1 


meta 


Ca 4 H 2 90 


C2H5 


1 


ortho 


C14H290 


C2H5 


z 


or uno/para 


C15H310. 


~C2Hs 


1 


para 


C15H310 


C2H5 


1 


meta 


C15H310 


C2H5 


1 


ortho 


C15H310 


r* it 


z 


or uno/para 


C16H330 


C2H5 


1 


para 


r** tt r\ 

C16H330 




1 


mot" a 


C16H330 


C 2 H 5 


1 


ortho 


C16H330 


C2H5 


2 


ortho/para 


C17H350 


C2H5 


1 


para 


Ci 7 H 35 0 


C 2 H 5 


1 


meta 


C17H35O 


C 2 H 5 


1 


ortho 
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X 


R 5 


n 


Position 3 


C17H35Q 




z 


Px tHO/ pax a 


/"* u f\ 

C 18 H 37 0 






para. 


r~* tt r\ 

C18H370 


^2^5 


X 


rne 1 a 


/"« it r\ 
C18H37O 


^2^5 


1 

X 


or Lno 


<-18 H 37 u 


f.u. 
i~2«5 


9 

£i 


Ui L 11U / \-> O. J- CL 


PU.A 

^•rl3VJ 


^3*17 


1 
X 


yai ci 


L»ri3U 




-1 

X 


mp ¥ a 


U1I3U 


^3*17 


1 

X 


nrt - Ho 


LH3U 




9 
z 


fkr*T- V10 /nara 
UX tiiU/ jjax a 


C2H5O 


! C3H7 


X 


para 


« TT 
C2H5O 


C3H7 


X 


meta 


C2H5O 


C3H7 


X 


ortho 


C2H5O 


L3H7 


Z 


or Liio/ pax a 


C3H7O 


^ TT 
C3H7 


X 


pairs. 


C3H7O 


p* u_ 

L3H7 


X 


meta 


C3H7O 




X 


ortho 


C3H7O ! 


C 3 H 7 


z 


orcno/ pax a 


pun 
C4H9O 


IT 
U3H7 


X 


f»a T*a 

pax a 


C4H9O 


0-3*17 


X 


me ta 


/"I TT f\ 


^3^7 


1 

X 


Ui LIIU 


C4H9O 


C3H 7 


9 
Z 


Ox CflO/ pax a 


C5HHO 


f it 
C3H7 


X 


para 


C5HllO 


C3H7 


X 


met a 


C5HHO 


C3H7 


1 


ortho 


C5HUO 


C3H7 


2 


ortho/para 


C 6 Hi 3 0 


C3H7 


1 


para 


C 6 Hi 3 0 


C3H7 


1 


meta 


C 6 Hi 3 0 


C3H7 


1 


ortho 


C 6 Hi 3 0 


C3H7 | 


2 


ortho/para 


C 8 Hi 7 0 


C3H7 


1 


para 


C 8 Hi 7 0 


C3H7 


1 


meta 


C 8 Hi 7 0 


C3H7 


1 


ortho 


C 8 Hi 7 0 


C3H7 


2 


ortho/para 


C12H25O 


C3H7 


1 


para 


C12H25O 


C3H7 


1 


meta 


C12H25O 


C3H7 


1 ; 


ortho 


C12H25O 


C3H7 


2 


ortho/para 


C13H27O 


C3H7 


1 


para \ 


C13H27O 


C3H7 


X 


meta 


C13H27O 


C3H7 


X 


ortho 


C13H27O 


c* _ tt_ 
L.3H7 


0 


orcno/ para 


C14H29O 


C3H7 


X 


para 


C14H29O 


C3H7 


X 


meta 


C14H29O 


C3H7 


X 


ortho 




u 3 n 7 


2 


ort"hn/nara 


C15H31O 


C3H7 


1 


para 


Ci5H 31 o 


C3H7 


1 


meta 


C15H31O 


C3H7 


1 


ortho 


C15H31O 


C3H7 


2 


ortho/para 


C16H33O 


C3H7 


1 


para 
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X 


R 5 


n 


Position 


C16H330 


C3H7 


1 


meta 


C16H330 


C3H7 


1 


ortho 


C16H330 


C3H7 


2 


ortho/para 


Ci 7 H 35 0 


C3H7 


1 


para 


C17H35O 


C3H7 


1 


meta 


C17H35O 


C3H7 


1 


ortho 


C 17 H 35 0 


C3H7 


2 


ortho/para 


C18H37O 


C3H7 


1 


para 


C18H37O 


C3H7 


1 


meta 


C18H37O 


C3H7 


1 


ortho 


C18H37O 


C3H7 


2 


ortho/para 


CH 3 0 


C4H9 


1 


para 


CH3O 


C4H9 


1 


meta 


CH3O 


C4H9 


1 


ortho 


CH3O 


C4H9 


2 


ortho/para 


C 2 H 5 0 


C4H9 


1 


para 


C 2 H 5 0 


C4H9 


1 


meta 


C 2 H 5 0 


C4H9 


1 


ortho 


C 2 H 5 0 


C4H9 


2 


ortho/para 


C3H7O 


C4H9 


1 


para 


C3H7O 


C4H9 


1 


meta 


C3H7O 


C4H9 


1 


ortho 


C3H7O 


C4H9 


2 


ortho/para 


C4H9O 


C4H9 


1 


para 


C4H9O 


C4H9 


1 


meta 


C4H9O 


C4H9 


1 


ortho ] 


C4H9O 


C4H9 


2 


ortho/para 


C5H11O 


C4H9 


1 


para 


C5H11O 


C4H9 


1 


meta 


C5H11O 


C4H9 


1 


ortho 


C5H11O 


C4H9 


2 


ortho/para 


C 6 Hi 3 0 


C4H9 


1 


para | 


C 6 Hi 3 0 


C4H9 


1 


meta | 


C 6 Hi 3 0 


C4H9 


1 


ortho 


C 6 Hi 3 0 


C4H9 


2 


ortho/para 


C 8 Hi 7 0 


C4H9 


1 


para 


C 8 Hi 7 0 


C4H9 


1 


meta 


C 8 Hi 7 0 


C4H9 


1 


ortho 


C 8 H 17 0 


C4H9 


2 


ortho/para 


C12H25O 


C4H9 


1 


para 


Ci 2 H 25 0 


C4H9 


1 


meta 


Ci 2 H 25 0 


C4H9 


1 


ortho 


C12H25O 


C4H9 


2 


ortho/para 


C13H27O 


C4H9 


1 


para 


C13H27O 


r* it 
C4H9 




meta 


C13H27O 


C4H9 


1 


ortho 


C13H27O 


C 4 H 9 


2 


ortho/para 


C14H29O 


C4H9 


1 


para 


C14H29O 


C4H9 


1 


meta 


Ci 4 H 29 0 


C4H9 


1 


ortho 
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Y 


R 5 


xi 


Position 




C4H9 


2 


or t ho /para 




C4H9 


1 


para 


Ci cH^iO 


C4H9 


1 


meta 


Ci qH^iO 


C4H9 


1 


ortho 


Ci rHiiO 


C4H9 


2 


ortho/para 




| C4H9 


1 


para 




C4H9 


1 


meta 


V 1D"JJ W 


C4H9 


1 


ortho 


Cl6H330 
v iO"J J 


C4H9 


2 


ortho/para 


^ J. / **J o w 


C4H9 


1 


para 




C4H9 


1 


meta 


CiiHicO 


C 4 H 9 


1 


ortho 




C4H9 


2 


ortho/para 


v -18 ri 37 v -' 


C4H9 


1 


para 




C4H9 


1 


meta 




CaHq 


1 


ortho 


l -'18 ri j7 s ^ 


C4H9 


2 


ortho/para 






1 


para 




CrHh 


1 


meta 


CH3O 




1 


ortho 




C5H11 


2 


ortho/para 




C5HH 


1 


para 






1 


meta 


CiHcO 


CqHn 


1 


ortho 


p.u c n 




2 


ortho/para 




11 


1 


para 


C3n. 7 U 






meta 


^.3x17^ 




1 


ortho 


L.3X17U 




2 


ot t* ho / nara 




^D^ll 


1 


para 


^4119 *J 


^b^ll 


1 


meta 




CcHi 1 
*-5 n ll 


1 


ortho 




^-b^ll 


2 


ortho/Dara 




CcHi i 


1 


para 




CcHi 1 
^-b^ll 


1 


meta 


^5 n ll w 


CcHi 1 
^b^ll 


1 


ortho 


CcHiiO i 


Cc.Hl 1 


2 


ortho/para 




CqHll 


1 


para 






1 


meta 






1 


ortho 




CqHll 


2 


ortho/para 


CaHnO 


CqHll 


1 


para 


CoHnO 


CqHn 


1 


meta 






1 


ortho 


C 8 Hi 7 0 


c 5 Hn 


2 


ortho/para 


C12H25O 


C5H11 


1 


para 


C12H25O 


C5H11 


1 


meta 


C12H25O 


C5H11 


1 


ortho 


C12H25O 


C5H11 


2 


ortho/para 


C13H27O 


C5H11 


1 


para 
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v 

A 


R5 

i\ 


11 


Pns it"i on 


^1 J* l 2 / vy 


C5H11 


1 


meta 


d -aHinO 
v-X3 n 27 v 


C5H11 


1 


ortho 


^13 tl 27*- / 


C5H11 


2 


ortho/para 


Ci aHooO 


C5HH 


1 


para 


Ci ^HoqO 


C5HH 


1 


meta 


Ci ^HoqO 


| C5HH 


1 


ortho 


Ci^HtqO 


C5HH 


2 


ortho/para 




C5HH 


1 


para 


v -15 ri 31 v -' 


CqHii 


1 


meta 


P. pH',1 O 




1 


ortho 


Pi O 


Ct:Hl1 


2 


ortho/para 


p, £ u„n 
W6 n 33 w 


CqHl 1 


1 


para 


w6 n 33^ 


CsHii 


1 


meta 


p- c u„0 
W6 n 33 w 


CsHii 


1 


ortho ! 


p, ^H,,0 


CsHii 


2 


ortho/para 


p- -H, c n 
^17"35^ 


CqHll 


1 


para 


v "17 tl 35^' 




1 


meta 


p- -Hoch 
^17^35^ 




1 


ortho 


p- „u, c O 




2 


ortho/para 


P-t r, W->»»0 

*~18 n 37 v -' 


C*Hn 


1 


oara 








meta 


v-18«37^ 


*~ 5*111 


1 


ortho 


C18H37U 


*-5 n ll 


2 


ortho/tiara 




^6«-13 


1 


para 1 


CH3U 


<~6 n 13 


1 


meta 


CH3U 


P^Hi -a 

v ^6 ri 13 


1 


ortho 


C113U 


*-6 n 13 


2 


ot hho /nara 






1 


para 




V6**13 


1 


meta 




^6 n 13 


1 


ortho 




^6 X1 13 


2 


ortho /nara 


^3117 u 


^-6 11 13 


1 


para 


^3x17 U 


^6 n 13 


1 


meta 


^3ri 7 U 


v-6 n 13 


1 


ortho 


^3*17 U 


^6 "-13 


2 


ortho /nara 


p. pi_n 


v ^6 n 13 


1 


para 


p. ti- 0 


v*6"13 


1 


meta 






1 


ortho 


C4H9O 


CfiHn 


2 


ortho/para 


CcHnO 
v -'5 ri ll vy 


CfiHi^ 


1 


para 


CcHi 1O 


C6H13 


1 


meta 


CcHnO 




1 


ortho 




C6Hl3 


2 


ortho/para 


CcHnO 


C 6 Hi3 


1 


para 


C 6 Hi30 


C6H13 


1 


meta 


C 6 Hi 3 0 


C 6 H 13 


1 


ortho 


C 6 Hi 3 0 


C 6 Hi3 


2 


ortho/para 


C 8 Hi 7 0 


C 6 Hl3 


1 


para 


C 8 Hi 7 0 


C 6 Hi3 


1 


meta 


C 8 Hi 7 0 


C 6 Hi3 


1 


ortho 
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V 

A 


R5 


11 




5 


CqHnO 


CgHn 


2 


ortho /para 




Ci tHo^O 


0 i J 


1 


para 


\ 




CcHn 
^o**ij 


1 


meta 




Ci ->H*5C;0 


CcHn 

^0**1 J 


1 


ortho 


10 


Ci tHtcO 

^Irffi**^ 




2 


ortho/para 


Ci tHtjO 


CcHn 


1 


para 




Ci ^Ho^O 


C 6 Hi3 


1 


meta 




Ci iH^O 


C 6 Hi3 


1 


ortho 


„ 1 
15 


Ci -iHo70 


C6H13 


2 


ortho/para 


Ci^H^qO 


C6H13 


1 


para 






CgHi3 


1 


meta 




CiviHoqO 


0 U 


1 


ortho 


20 


Ci ylHooO 


CcHn 


2 


ortho/para 




*-15 n 31 v>/ 




1 


para 








1 


meta 






^6 n 13 




nTt" hp 


25 


p„ _tj_ ^ p. 
^15**31U 


v-6 n 13 


2 


Ui LllU/ pcii Q 




w6**33 u 


CcHi-a 
v-6ni3 










v -'6 ri 13 




me UO 




^16 n 33 u 


v -6 n 13 


1 


ortho 


30 


*~16«33U 




2 


PTt _ Vip/'naT*a 




p„ «w-,c-n 




1 


para 




p_ _n 






1UC L>Cl 




<"17 n 35 u 


L 6 n 13 


x 


ortho 


35 


P* -P, r-Pl 


^6**13 


0 

mt 


nrt"hn/n3ra 




Cl8H37<-> 




1 


para 




C18H370 


p -IT- * 

<-6**i3 


n 
X 


meta 




CI8H37O 


<-6**13 


T 
X 


ortho 


40 


CI8H37O 


<-6*n3 


0 
A 


or c no /par a 






ptj-»p 
U113U 


X 


para 




Cti3VJ 


Crl3Vj 


1 
X 


meta 




PUT-. Pi 




X 


Ul L-llW 


A'i 
*o 




v— n 3 *J 


2 


Ul U11L// JJQ1 CL 




P^ TJ-O 


PW^fi 
v_»n 3 ^ 


1 


jJGi CL 




v-2**5*-' 


CH3O 


\ 


meta 






CH3O 


1 


ortho \ 


50 




CH3O 


2 


ortho /Dara 




C3H7O 


CH3O 


1 


para 




C3H7O 


CH3O 


1 


meta 




CiHtO 


CH3O 


i 


ortho 


55 


C3H7O 


CH3O 


2 


ortho /para 




C4H9O 


CH3O 


1 


para 




p.ij-n 
^»4**9 




1 


meta 




C4H9O 


CH30 


1 . 


ortho 


60 


C4H9O 


CH30 


2 


ortho/para 




C5H11O 


CH30 


1 


para 




C5H11O 


CH30 


1 


meta 




C5H11O 


CH30 


1 


ortho 


65 


C5H11O 


CH30 


2 


ortho/para 




C 6 Hi 3 0 


CH 3 0 


1 


para 
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Y 
A 


r5 " 


n 


rUolt J.UI1 




CH3O 


1 


met a 




CH3O 


1 


ortho 


CfiHi^O 


CH3O 


1 2 


ortho/para 


CsHnO 


CH3O 


1 


para 




CH3O 


1 


meta 


CnHi 7 0 


CH3O 


1 


ortho 


CaHnO 


CH3O 


2 


ortho/para 


Ci -jH^O 


CH3O 


1 


para 


Ci tHo^O 


CH3O 


1 


meta 




CH3O 


1 


ortho 




CH3O 


2 


ortho/para 


Pi iHniO 

>-13 n 27 v -' 


CH3O 


1 


Dara 


Ci oHotO 


CH3O 


1 


meta 




CH3O 


1 


ortho 




CH3O 


2 


ortho/para 


Pi yiHioO 


CH3O 


1 


para 




CH3O 


1 


meta 




CH3O 


1 


ortho 




CH3O 


2 


ortho/para 


Ci cH-jiO 


CH3O 


1 


para 


Ci cHnO 


CH3O 


1 


meta 


Pi cHnO 


CH3O 


1 


ortho 


Ci cHi 1 O 
*~15 n 31 u 


CH/jO 


2 


ortho/para 


Ci *rWnoO 

<~16 n 33 ,J 


CH3O 


1 


para 


*-16 11 33 4 -' 


PHt>0 


1 


meta 


^16^-33^ 


\-t13 \j 


1 

X 


OTt* ho 


C16H33O 


pw-»o 


£t 


0 y+* V10 /nara 
ui uiiu / pax ci 


^17^35^ 


\_r13 


I 
X 




<~17 tt 35U 




1 


meta 








ortho 


Pi 1 Hi c-O 


CH3O 


2 


ortho/para 


^18 n 37 u 


CH3O 


1 


para 


<~18«37 u 


CH3O 


1 


meta 


^ie rt 37^ 




1 


ortho 


Pi „Ui-n 
^18^37^ 




2 


ortho /nara 


ru.n 
1,113 u 




1 1 


para 






1 


meta 


pu.n 




1 


ortho 


pr->o 


C2H5O 


2 


ortho/para 


\_ 2 5 ^ 


C2H5O 


1 


para 




CoHsO 


1 


meta 


C2H5O 


C2H5O 


1 


ortho 


C2H5O 


C 2 H 5 0 


2 


ortho/para 


C3H7O 


C 2 H 5 0 


1 


para 


C3H7O 


C 2 H 5 0 


1 


meta 


C3H7O 


C 2 H 5 0 


1 


ortho 


C3H7O 


C 2 H 5 0 


2 


ortho/para 


C4H9O 


C 2 H 5 0 


1 


para 


C4H9O 


C 2 H 5 0 


1 


meta 


C4H9O 


C 2 H 5 0 


1 


ortho 
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A. 


rv 


11 




C4H9O 


C2H5O 


2 


ortho/para 


C5HHO 


C 2 H 5 0 


1 


para 


C5HUO 


C2H5O 


1 


meta 


C5HX1O 


C 2 H 5 0 


1 


ortho 


C5HHO 


C 2 H 5 0 


2 


ortho/para 




C2H5O 


1 


Dara 


C.6H130 


1 C2H5O 


1 


meta 






1 


ortho 




C 2 H 5 0 


2 


ortho / para 


CoHnO 


2 j 


1 


para I 


C ft HnO 


C2H5O 


1 


nriBta 


CftHnO 


i C0H5O 


1 


ortho 


CnHi70 


CoHsO 


2 


ortho /para 


v- i2* A 2 -3 


CoHqO 


1 


para 




CoHsO 


1 


meta 


C1 oHo^O 


CoHsO 


1 


ortho 


C1 oHosO 




2 


ortho/para 


*-'13 ri 27 v/ 


C2H50 


1 


para 


v -13 n 27 v -' 


C2H50 


1 


meta 


P- ^HotO 
v -13 n 27 w 


v*2**5**' 


1 


ortho 


l ~13 n 27 , ~' 




2 


nrt"hn /■o a y=a 
ux uiiw/ paid 




PnHcO 
v ^2 n 5 w 


1 




( -14^29^ 


v^2"-5 w 


1 


meta 


p* *w««n 


^2 "5^ 


1 

X 




pi ^ ur««n 


PoHrO 

>-2 n 5^' 


2 




^15«3lU 


v^2 n 5*-' 


1 
j. 


paid 


Pi rW-»i n 


PoHcO 
v*2**5'*' 


1 

X 


UlCtu. 


W5 n 31^ 




1 


ortho 


*-15«31V 




2 


UI L.IXVJ/ UulQ -.. 


Pi cWnf) 

l -16"33^' 


C2H5O 


1 


para 


p- ,u„n 




1 


meta 


Pt cH«0 


C2H5O 


1 


ortho 


Pi cWnO 

^16 n 33^ 




2 




v -'17 rL 35 v -' 




1 


para 






1 | 


meta 


Pi iHicf) 
*-17 tl 35 1 -' 




1 


ortho 


P-l nHicO 

^17 Il 35 v -' 




2 


nrt*hn/nara 


Pi o^iiH 
V -18 I *37 W 




1 i 


para 


Pi oWinf) 

v "18"37 1 -' 


C2H5O 


1 


meta 


Ci oHnO 

v *18**37 v ' 


C2H5O 


1 


ortho 


P- oHinO 




2 


ortho /nara 


CH3O 


C7H7O 


1 


meta 


CH3O 


C^H-70 


1 


para 


CH3O 


C3H7O 


1 


ortho 


CH3O 


C3H7O 


2 


ortho/para 


C 2 H 5 0 


C3H7O 


1 


para 


C 2 H 5 0 


C3H7O 


1 


meta 


C2H5O 


C3H7O 


1 


ortho 


C 2 H 5 0 


C3H7O 


2 


ortho/para 


C3H7O 


C3H7O 


1 


para 
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X 


— F 


n 


Position 


C3H7U 


v»-3n7\j 


1 

JL 


lilt; ia 


C3H7U 


\»»3**7^ 


1 
X 




tj r\ 
C3H7U 


P-LT-P 

L.3n,7Vj 


9 


Ui LI1U / pal. d 


rr r\ 
C4H9O 


v-.3n.7u 


1 

j. 






v»3**7^ 


1 

X 




L4H.9U 


v*3**7*"' 


1 

X 


VJX L.I1U 


r* n f\ 
C4H.9U 


v_3fl7iw/ 


9 


UX UIlvJ/ JJO.X G 


C5H11O 


^-3117^-' 


1 

J. 


paJL CL 


C5HHO 


^3*17^/ 


1 

i. 


mo f* a 


C5HHO 


^3117^ 


1 

X 




C5HHO 


P.*lt-.P 
L.3fl7VJ 


9 


UltHU/ pai a 


C6Hl30 


V- 3*171-/ 


X 


para 


C6H130 


l_ 3*171./ 


1 

X 


ILIC L.CL 


C6Hl30 


P.»LT.-P 

L»3fl7VJ 




or* fcho 


C 6 Hi 3 0 


P-wR«Pi 

L»3rl7L/ 


9 


nrf-hn / in a i^a 


C 8 Hi70 


t_t r\ 


1 
X 


para 


C8H17O 


V-.3X17U 


1 
X 


mBta 


C 8 Hi70 


u 

C3H7O 




ortho 


C 8 Hi 7 0 


/"•• TT /~\ 
L.3H7U 


A 


Ox T_.no/ pax a 


C12H25O 


U3I17VJ 




para 


C12H25O 


L,3rl70 


X 


ni6 ta 


C12H25O 


C3rl7U 


X 


ortho 


C12H25O 


L,3fl7U 


0 

z 


orcno/ paia 


C13H27O 


<^ tr r\ 
0,3*17!-) 


T 

X 


para 


C13H27O 


p rr n 
L.3H7U 


•1 
X 


meta 


C13H27O 


C3H7O 


1 


ortho 


C13H27O 


C3H7O 


2 


ortho/para 


C14H29O 


C3H7O 


1 


para 


C14H29O 


C3H7O 


1 


meta 


C14H29O 


C3H7O 


1 


ortho 


C14H29O 


C3H7O 


2 


ortho/para 


C15H31O 


C3H7O 


1 


para 


C15H31O 


C3H7O 


1 


meta 


C15H31O 


C3H7O 


X 


ortho 


C15H31O 


C3H7O 


2 


ortho/para 


C16H33O 


C3H7O 


X 


para 


C16H33O 


L.3H.7U 


X 


meta 


C16H33O 


c - u_o 
L.3H7U 


X 


UI L.X1L/ 


t_t r\ 


v-.3*i7V»/ 


9 




.C17H35O 


P_LT_0 


X 


nara 
pax a 


C17H350 


C -, LT-P 
1^3117^ 


X 


nit; Ud 


Cl7H350 


^3*17V_J 


1 

X 




C17H350 


P-,U«P 

v_3ri7Vj 


9 


ui Liiu/ pax a 




P-.W«P 

v^3ri7*j 


1 

X 


nara 

pax a 




C3H7O 


1 


meta i 


C18H370 


C3H7O 


1 


ortho 


C18H370 


C3H7O 


2 


ortho/para 


CH30 


C4H9O 


1 


meta 


CH30 


C4H9O 


1 


para 


CH30 


C4H9O 


1 


ortho 
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X 


R 5 


n 


Position 


L.H3U . <* 


p . u„ 0 


z 


Oi L.XIO/ pax a. 


P^TJ-P 


p .u„n 


x 


pair a 


p-u-n 




1 

X 


mot* a 


p^u-p 


p . tr^o 


X 


OI CHO 


i»#2**5*-' 


P^RaO 
\_4rx9 v 


2 




v— 3 n.7 


P^PTnO 


I 1 


P3.2T3 


v_3 n.7 vJ 


P^HqO 
4 9 


1 


meta 


^3 n.7Vj 




1 

u. 


nrhhn 




p.u.n 


0 


ui ciivj / ycii a 


r» „ t_t~ P 
1^4*19 U 


p A u n r\ 


1 

X 


pax a 


p u 0 


P U~P 
\~4fl9lJ 


1 
X 


me 1 3 


C4H9O 




X 


ortho 


<*i TT /"\ 


p -II-P 


Z 


Ox Clio/ pax a 


C5HHO 


C4H9O 


X 


para 


C5HHO 


P 1J-P 


X 


meta 


C5HHO 


/-> tj 0 


X 


ortho 


C5HHO 


U A 
C4H9O 


Z 


or u no/ para 


C6H13O 


TT f"l 
L.4U9U 


X 


para 


C 6 H 13 0 


P TT 


X 


meta 


C6H13O 


0 u r\ 


X 


ortho 


C6H13O 


C4H9O 




ortiio/para 


C8H17O 


r* u r\ 
U4H9U 


X 


para 


C8H17O 


C4H9O 


1 


meta 


C 8 Hi 7 0 


C4H9O 


1 


ortho 


C 8 Hi 7 0 


C4H9O 


2 


ortho/para 


C12H25O 


C4H9O 


1 


para 


C12H25O 


C4H9O 


1 


meta 


C12H25O 


C4H9O 


1 


ortho 


C12H25O 


C4H9O 


2 


ortho/para 


C13H27O 


C4H9O 


1 


para 


C13H27O 


C4H9O 


1 | 


meta 


C13H27O 


C4H9O 


1 


ortho 


C13H27O 


C4H9O 


2 


ortho/para 


C14H29O 


C4H9O 


X 


para 


C14H29O 


pun 
L4H9U 


X 


meta 


C14H29O 


ft TT f~\ 
^41190 


X 


ortho 


C14H29O 


/~1 TT f~\ 
C4H9U 


z 


orcno/para 


C15H31O 


c u r\ 
C4H9U 


X 


para 


C15H31O 


p TT A 
O4H9O 


1 


meta 


C1SH31O 


TT O 


•1 

1 


ortho 


s~> tt r\ 
C15H31O 


P - U.-.P 


z 


or lho/ para 


C16H33O 


P - U~Ci 

U4119U 


X 


para 


r* zi r\ 
C16H33O 


v-.4H.9vj 


X 


meta 


c u r\ 
C16H33O 


^4*19 tj 


1 
X 


or cxio 


p„ -tJ_ _ P 




0 

£1 


nrhhn/nara 


C17H35O 


C4H9O 


1 


para 


Ci 7 H 35 0 


C4H9O 


1 


meta 


C17H35O 


C4H9O 


1 


ortho 


Ci 7 H 35 0 


C4H9O 


2 


ortho/para 


C18H37O 


C4H9O 


1 


para 
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X 




11 


Position 


C18H37U 


C4H9O 


1 


meta 






1 


ortho 


C18H37U 


C4H9O 


2 


ortho/para 






1 


meta 


CH3U 




1 


para 


P> TT /*> 




1 


ortho 


CH3U 


CcHnO 


2 


ortho / para 


P< TT pi 
C2H5U 


t->5nnu 


1 


para 




v -5**ll w 


1 


meta 


P" T_T O 
C2H5U 




1 


ortho 


C2H5O 


*~5 n ll u 


2 


ortho /nara 


TT P\ 
C3H7O 




1 


para 


C3H7O 




1 


trie ta 


C3H7O 




1 


ortho 


C3H7O 




2 


ortho/oara 


O TJ P\ 
C4H9O 




1 


para 


n IT A 
C4H9O 




1 


meta 


C4H9O 






ortho 


C4H9O 




2 


ortho /nara 


C5HHO 




1 


para 


C5HHO 




1 

X 


friof- a 

uic ta 


C5HHO 


C5HHO 


-L 


p» T* t" Vl O 


C5HHO 


P« TT _ P\ 
C5H11O 


0 
Z 


Ui pal a. 


C 6 Hi 3 0 




X 


para 


C 6 Hi 3 0 


P» .TJ pV 

C5HHO 


X 




C 6 Hi 3 0 


/»-• TT PI 


X 


ortho 


C 6 Hi 3 0 


C5HHO 


0 
z 


UI UllvJ/ Lycix a 


C 8 Hi 7 0 


p« T_T_ _ C\ 
C5HHO 


X 


pax a. 


C 8 Hi 7 0 


C5H110 


1 
X 


illC L-Cl 


C8H17O 


p« ,, pv 


X 


pi -p f- Vi p» 


C 8 Hi 7 0 




0 




C12H25O 




1 

X 


jjai a 


C12H25O 


p" tt _ r\ 
C5HXIO 


X 


me ta 


C12H25O 


p> _ TT „ p\ 
C5HHU 


X 


0 "pt~ "hrt 


C12H25O 


p>_tj« .. c\ 


9 


opt- V>/~> / pi a T"a 
ui uiiu/ ucix a. 


C13H27O 


p-ti, - p\ 




yai a. 


C13H27O 




1 

X 


meta 


C13H27O 




1 


ortho 


C13H27O 




2 


ortho/Dara 


tt r\ 
-C14H29O _ 




1 

X 


para 


pi it r\ 


CcHnO 
v -5 n ii v -' 


1 


meta 






1 


ortho 


L14H29U 


CcHnO 


2 


ortho/para 


C15H31U 


k -5 ri ll w 


1 


para 




C5H11O 


1 


meta 


C15H310 


C 5 HuO 


1 


ortho 


Ci 5 H 3 iO 


C5H11O 


2 


ortho/para 


C16H33O 


C 5 HuO 


1 


para 


C16H33O 


C5H11O 


1 


meta 


C16H33O 


C5H11O 


1 


ortho 
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X 




n 
n 


P05? i t* i fin 




CUH11O 


2 


or t ho /par a 


<-*17 H 35U 1 


Ct;HiiO 


1 


para 


p. ~u"-^ - n 
C17H35U 




1 


meta 


p- r-n 

<-17* 1 35 lJ 


CqHiiO 


1 


ortho 


C17H35U 


C^HnO 


2 


ortho/para 


p- ~ u_ ~ p» 




1 


para 




CrH-mO 


1 


meta 


p.. „ti--o 
W8**37U 


CqHnO 


1 


ortho 


p„ oW-, r,n 


CrHhO i 


2 


ortho/para 






1 


meta 


pit-p 




1 


para 


CH3O 


^6 n 13 w 


1 


ortho 


CH3O 


^6ni3w 


2 


ortho/para 


/""I TT /"*\ 
C2H5O 


CcHi -sO 

^6 n 13 w 


1 


para 


rr f~\ 
C2H5O 


^o ri 13 x - / 


1 


meta 


/^l TT_/-\ 
C2H5U 


CcHnO 
^6 n 13 v ' 1 


1 


ortho 




CcHnO 


2 


ortho/para 


P« U«.Pi 


CcHi -»0 


1 


para 


L.3I17U 


CcHnO 


1 


meta 


r* U— 0 
L.3fi7U 


CcHnO 


1 


ortho 


C3fi70 


^6"13^ 


2 


ortho/para 


r-i TJ 

C4 H9U 


CcHnO 
^6 11 13^ 


1 


para 


C4H90 


^6 n 13 w 


1 


meta 1 


C4H90 




1 


ortho 


C4H90 


P„tt r\ 


0 


ortho /oara 


C5H110 


C6H13U 


J. 


yai a. 


C5H110 


C6H130 


± 


meta 


C5H110 


C6H130 


•1 

X 




C5H110 


C6H130 


0 

A 




C 6 Hi 3 0 


C6H13O 


T 
X 




C6H130 


P -TJ. -P* 




meta 


C6H3.30 


^6 tt 13 u 


1 

X 


ortho 


C 6 Hi 3 0 


^6«13 u 


2 


ortho /oara 


/~t TT f~\ 
C8H170 


^6"13 u 




para 


C.8H170 


p -U, _Pj 




meta 


CSH170 


1 p^M*->n 
C6W13U 


\ 


ortho 


C8Hl70 


^-6"13 u 


2 


ortho/oara 


C12H250 




1 

X 


para 


C12H250 


P ^ T_T _pi 


1 


meta 


tr f\ 


P -LI _Pj 


1 


ortho 


C12H25O 


p -LT- -P. 


2 


ortho/para 


f"« TT P* 


PcHi iO 
V ~6 I1 13 V -' 


1 


para 






1 


meta 


<-13 w 27 u 


CcHi iO 


1 


ortho 


C13H27O 


C 6 Hi 3 0 


2 


ortho/para 


C14H29O 


C 6 Hi 3 0 


1 


para 


C14H29O 


C 6 Hi 3 0 


1 


meta 


C14H29O 


C 6 Hi 3 0 


1 


ortho 


C14H29O 


I C 6 H 13 0 


2 


ortho/para 


C15H31O 


C 6 Hi 3 0 


1 


para 
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X 




ii 


Pcic "{ h t on 


n-15**31 u 




1 


meta 


W5 f *3i v,/ 




1 


ortho 


Pi cHuO 
^15 n 31V 


CfiHnO 


2 


ortho/para 






1 


para 


p, £ u,,rj 




1 


meta 


p, 

<-16 n 33U 


CcHnO 


1 


ortho 


W6 n 33 u 


C K HnO 


2 


ortho/para 


v -17 tl 35 ,J 




1 


para 




^ 6 1:1 13 ^ 


1 


meta 


^17 rt 35^ 


^-6 n 13 w 


1 


ortho 


L17H35U 




2 


ortho/oara 


^18 H 37^ 


v ^6 n 13 w 


1 


para 


/-1 TT f\ 

CI8H37O 




1 

X 


meta 


/-I TT 
CI8H37O 


p-lt-_o 


1 

X 


ortho 


/•* u r\ 
C18H37O 


L.6rii3U 


2 


nrhhn / tiara 


CH3U 


^7tli5U 


1 

X 


meta 


nrr /-v 
CH3O 


p-ij.. _n 

^7«15 u 


1 

X 


para 


CH3U 




1 

X 


ortho 


/ITT 
CH3O 


^7«15^ 




nrl"hn/naf a ' 


C2H5O 


| ^7tli5U 


1 
X 


^ICLX CI 


C2H50 


C7HI5U 


1 
X 


mat" a 


C2H5O 


L.7H15U 


1 

X 


nrhhn 

VJJL U iXW 


C2H5O 


C7H15U 


9 


/-\ T" t" Vi O /nara 
UIL X1U / CLX d 


C3H7O 


/■*«_ TT r\ 

C7H150 




para 


C3H7O 


C7H15U 


X 


meta 


C3H7O 


C7H15O 


1 

X 


UX L.X1U 


C3H7O 


/""-IT. - C\ 


9 




C4H9O 


L.7H15U 


1 

X 


t-\ a 


C4H9O 


C7HI5U 


1 

X 


mafa 

UlC I.CL 


C4H9O 


C7II15U 


1 

X 


UX L.IHJ 


C4H9O 


U7H15U 


9 


»JX ^JCLX a. 


C5HHO 


C7H15U 


1 

X 


para 


C5HHO 


C7H15U 


1 

X 


mo f" a 


CsHllO 


/-•„TT _pi 
C7I115U 


*i 

X 


UX 


l~\ TT /"\ 




9 


nrfho/nara 


C6H13O 


^7ni5U 




para 


/-« TT /A 


v -7 n 15 w 




meta 


^6 rt 13 u 


CoHicO 


1 


ortho 


t-6**i3U 


v -7 n 15 w 


2 


ortho/para 


^8"17 u 


P^HmO 


1 


Dara 


v -*8 ri 17 ,k> ' 


C^Hi^O 


1 


meta 


^•8* 1 17* J 




1 


ortho 


v-8"17*-' 


CnH-icO 


2 


ortho/para 


P« ^H^ e n 


P^KicO 
v -"7 ri 15 w 


1 


para 


>-12 n 25 w 


C7H15O 


1 


meta 


C12H25O 


C7H15O 


1 


ortho 


C12H25O 


C7H15O 


2 


ortho/para 


C13H27O 


C7H15O 


1 


para 


C13H27O 


C7H15O 


1 


meta 


C13H270 


C7H15O 


1 


ortho 
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X 


o5 


n I 


Position 


Cl3tl270 






iTT,h ,b 0 /t) ara 


C14H29U 




I 

JL 










meta 




v^ 7 ni5W 


x 


ortho 






2 


nrtho /nara 


/-I _TJ C\ 

Cl5H3lO 


w n 15U 


1 


yui. CL 


r* li_ - pi 

C15H31O 


PnRi cO 


1 

X 


me ta 


0 rr n 

C15H31U 


U7H.15U 


1 

X 


Ui. UUU 


C15H310 


L7H15U 


0 

A 


vjx uiivJ/ .ljclx CL 


C16H330 




1 i 


}J<XJ- CL 


C16H330 




1 

X 


1X16 1 9. 


C16H330 


r»_TT Hi 

L7H15U 


1 

X 




C16H33G* 


L7HX5U 




nrt"hn /na fa 


C17H350 


C7tli5U 


1 

X 


Lyctx CL 


C17H350 


U7H15U 


X 




C17H350 




1 

X 




C17H350 


P-TT r\ 
C7H.I5U 


0 

it 


nrhhn/nara 1 

Ui L.11VJ/ k/ClX CL 


C1 8 H 37 0 


C7H15U 


1 

X 


LycLX a. 


C18H370 




X 


mstcL 


CiaH 37 0 


TT /"\ 


1 
X 


or tiio 


C18H370 


/-I TT /"% 
C7Hl50 


0 


Ox CIIO/ pax a 


CH30 


C 8 Hi 7 0 


1 


met 3. 


CH30 


C 8 Hi 7 0 


1 

1 


para 


CH30 


C 8 Hi70 


1 

1 


ortho 


CH30 


C 8 Hi 7 0 


z 


orcno/ para 


C2H50 


C 8 Hi 7 0 


1 


para 


C2H50 


C 8 Hi70 


1 


meta 


C2H50 


C 8 Hi70 


1 


ortho 


C2H50 


C 8 Hi 7 0 




or tno/ para 


C3H70 


C 8 Hi 7 0 


1 


para 


C3H70 


C 8 Hi70 


1 


meta 


C3H70 


C 8 Hi70 


1 


ortho 


C3H70 


C 8 H 17 0 


2 , 


ortho/para 


C4H90 


C 8 Hi70 


*i 

X 


para 


C4H90 


C 8 Hi 7 0 


I 


meta 


C4H90 


C 8 Hi70 


1 
1 


ortho 


C4H90 


C 8 Hi 7 U 


0 


orcno/ pax a. 


C5H110 


L- 8 rli7U 


1 
X 


para 


C5H110 


^ 8 ni7^ 


1 

X 


1UC L. CL 


C5H110 


Ugtli 7 vj 


1 
X 


ortho 


C5HHO 


f a LT, -O 

v -8 ri 17^' 


2 


ortho /nara 


C6H13U 


v -8 n 17^ 


1 


para 


C6H13O 


PoHi ->f) 
t-8 n 17^ 


1 


meta 


C 6 Hi30 


^ 8 Ml7U 


1 


ortho 






! 2 


ortho/para i 


C 8 Hi 7 0 


C 8 Hi 7 0 


1 


para 


C 8 Hi 7 0 


C 8 Hi 7 0 


1 


meta 


C 8 Hi 7 0 


C 8 H 17 0 


1 


ortho 


C 8 Hi 7 0 


C 8 H 17 0 


2 


ortho/para 


C12H25O 


C 8 Hi 7 0 


1 


para 



36 



DE 197 12 033 A 1 



X 


! tT^ 1 


n 


Position 


C12H250 


C8H17U 


1 


rneta 


tr r\ 
C12H25O 


P_TT rv 


X 


ortho 


(~% TT f\ 

C12H25U 


v^8 n 17^ 


2 


ortho/para 


C13H27O 


^8 tl 17 VJ | 


1 


para 


C13H27O 


\-8«17 w 


1 


meta 


C13H27O 


<~ 8 rlx7U 


1 

X 


ortho 


C13H27O 


tt „n 

^8"17' J 


9 


nrhhn/nara i 


Ci 4 H 29 0 




X 


^Cll 01 


C14H29O 


CeHi7U 


X 




C14H29O 


C 8 Hi7U 


X 


nrt* Vipi 


C14H29O 


C8H17U 


0 
z 




C15H31O 


^8"17^ 


X 


Oi- CI 


C15H31O 


/-i tt r\ 




me 1 a < 


C15H31O 


C8HI7O 


X 




C15H31O 


on 0. 
L.8H17U 


0 
z 


ui / ±jo.±. a. 


C16H33O 


C8H17U 


X 


para 


C16H33O 


C8H17O 


X 


met a 


C16H33O 


f\ TT /^V 
C8HI7O 


X 


ortho 


C16H33O 


/-I TT ^ 


0 

A 


/*»T"f*Vi/~k /t*\ a t" a 
UX UflU / Udia 


C17H35O 


C8H170 


1 
X 


para 


C17H35O 


C8H170 


X 


in© ta 


C17H35O 


C a Hi70 


X 


ortho 


f* TT _f\ 
C17H35U 


v-8* 1 17 vy 


2 


ortho/para 


C18H370 [ 


C 8 H 17 0 


1 


para 


C18H370 


C 8 Hi 7 0 


1 


meta 


C18H370 


i C 8 Hi 7 0 


1 


ortho 


C18H370 


! C 8 H 17 0 


2 


ortho/para 











Die erfindungsgemaB zu verwendenden Verbindungen der Formel I bis m konnen nach der Gleichung 

- 3 ROH 

Rl CH 2 R2 + R 4 NH 2 + R3C40R) 3 ► 1 

R = CH 3 , C 2 H 5 

durch Kondensation hergestellt werden, wobei R l bis R 4 die oben genannte Bedeutung haben. 

Beispielsweise ergibt die UmseLzung von 2,4-Pentandion mit Anthranilsaure-2-ethylhexylester und Tri ethyl orthofor- 
miat die Verbindung 24 in Tabelle 2. 

Die Lichtschutzmittel enthaltenden kosmetischen und pharmazeuuschen Zubereitungen sind in der Regel auf der Ba- 
si s eines T ragers, der mindesiens eine Olphase enthalt. Es sind aber auch Zubereitungen allein auf waBriger Basis bei 
Verwendung von Verbindungen mit hydrophilen Substituenten moglich. DemgemaB kommen Ole, Ol-in-Wasser- und 
Wasser-in-Ol-Emulsionen, Cremes und Pasten, Lippenschutzstiftmassen oder fettfreie Gele in Betracht. 

Solche Sonnenschutzpraparate konnen demgemaB in fliissiger, pastoser oder fester Form vorliegen, beispielsweise als 
Wasser-in-Ol-Cremes, Ol-in- Wasser-Cremes und -Lotionen, Aerosol-Schaumcremes, Gele, Ole, Fettstifte, Puder, Sprays 
oder alkoholisch-waBrige Lotionen. 

Ubliche Olkomponenten in der Kosmetik sind beispielsweise Paraffinol, Glycerylstearat, Isopropylmyristat, Diisopro- 
pyladipat, 2-Ethylhexansaurecetylstearylester, hydriertes Polyisobuten, Vaseline, Caprylsaure/Caprinsaure-Triglyceride, 
mikrokristallines Wachs, Lanolin und Stearinsaure. 

Ubliche kosmetische Hilfsstoffe, die als Zusatze in Betracht kommen konnen, sind z. B. Co-Emulgatoren, Fette und 
Wachse, Stabilisatoren, Verdickungsmittel, biogene Wirkstoffe, Filmbildner, Duftstoffe, Farbstoffe, Perlglanzmittel, 
Konservierungsmittel, Pigmenle, Eleklrolyte (z. B. Magnesiumsulfat) und pH-Regulatoren. Als Co-Emulgatoren kom- 
men vorzugsweise bekannte W/O- und daneben auch OAV-Emulgatoren wie etwa Polyglycerinester, Sorbitanester oder 
teilveresterle Glyceride in Betracht. TVpische Beispiele fur Fette sind Glyceridc; als Wachse sind u. a. Bienenwachs, Par- 
afhnwachs oder Mikrowachse gegebenen falls in Kombination mit hydrophilen Wachsen zu nennen. Als Stabilisatoren 
konnen Mctallsalzc von Fctlsauren wie z. B. Magnesium-, Alununium- und/odcr Zinkstcarat cingeselzt werden. Gccig- 
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nete Verdickungsmittel sind beispieisweise vernetzte Polyacrylsauren und deren Derivate, Polysaccharide, insbesondere 
Xanthan-Gum, Guar-Guar, Agar-Agar, Alginate und Tylosen, Carboxymethylcellulose und Hydroxyethylcellulose, fer- 
ner Fettalkohole, Monoglyceride und Fettsauren, Polycrylate, Polyvinylalkohol und Poly vinylpyrrolidon. Unter bioge- 
nen Wirkstoffen sind beispieisweise Pflanzenextrakte, EiweiBhydrolysate und Vitamin komplexe ,zu verstehen. Ge- 
5 brauchliche Filmbildner sind Beispieisweise Hydfocolloide wie Chitosan, mikrokristailines Chitosan oder quaterniertes 
Chitosan, Polyvinylpyrrolidon, Vinylpyrrolidon- Vinylacetat-Copolymerisate, Polymere der Acrylsaurereihe, quaternare 
Cellulose-Derivate und ahnliche Verbindungen. Als Konservierungsmittel eignen sich beispieisweise Formaldehydlo- 
sung, p-Hydroxybenzoat oder Sorbinsaure. Als Perlglanzmittel kommen beispieisweise Glycoldistearinsaureester wie 
Ethylenglycoldistearat, aber auch Fettsauren und Fettsauremonoglycolester in Betracht. Als Farbstoffe konnen die fur 

10 kosmetische Zwecke geeigneten und zugelassenen Substanzen verwendet werden, wie sie beispieisweise in der Publika- 
tion "Kosmetische Farbemittel" der FarbstofTkoim mission der Deutschen Forschungsgemeinschaft, veroffentlicht im 
Verlag Chemie, Weinheim, 1984, zusammengestellt sind. Diese Farbstoffe werden iiblicherweise in Konzentration von 
0,001 bis 0,1 Gew.-%, bezogen auf die gesamte Mischung, eingesetzt. 

Der Gesamtanteil der Hilfs- und Zusatzstoffe kann 1 bis 80, vorzugsweise 6 bis 40 Gew.-% und der nicht waBrige An- 

15 teil ("Aktivsubstanz") 20 bis 80, vorzugsweise 30 bis 70Gew.-% - bezogen auf die Mittel - betragen. Die Herstellung 
der Mittel kann in an sich bekannter Weise, d. h. beispieisweise durch HeiB-, Kalt-, HeiB-HeiB/Kalt- bzw. PIT-Emulgie- 
rung erfolgen. Hierbei handelt es sich um ein rein mechanisches Verfahren, eine chemische Reaktion findet nicht statt. 

SchlieBlich konnen weitere an sich bekannte im U V-A-Bereich absorbierenden Substanzen mitverwendet werden, so- 
fern sie im Gesamtsystem der erfindungsgemaB zu verwendenden Kombination aus UV-B und UV-A-Filter stabil sind. 

20 Gegenstand der vorliegenden Erhndung sind weiterhin kosmetische und pharmazeutische Zubereitungen, die 0,1 bis 
10 Gew.-%, vorzugsweise 1 bis 7 Gew.-%, bezogen auf die gesamte Menge der kosmetischen und pharmazeutischen Zu- 
bereitung, eine oder mehrere der Verbindungen der Formel I zusammen mit an sich fur kosmetische und pharmazeutische 
Zubereitungen bckannten, im UV-B-Bcrcich absorbierenden Verbindungen als Lichlschutzinitlcl enlhalten, wobei die 
Verbindungen der Formel I in der Regel in geringerer Menge als die UV-B-absorbierenden Verbindungen eingesetzt wer- 

25 den. 

Der groBte Teil der Lichtschutzmittel in den zum Schutz der menschlichen Epidermis dienenden kosmetischen und 
pharmazeutischen Zubereitungen besteht aus Verbindungen, die UV-Licht im UV-B-Bcrcich absorbieren d. h. im Be- 
reich von 280 bis 320 nm. Beispieisweise betragt der Anteil der erfindungsgemaB zu verwendenden UV- A- Absorber 10 
bis 90 Gew.-%, bcvorzugl 20 bis 50 Gcw.-% bezogen auf die Gesamtmenge von UV-B und UV- A- absorbierenden Sub- 
30 stanzen. 

Als UV-B-Filtersubslanzcn, die in Kombination mil den erfindungsgemaB zu verwendenden Verbindungen der Formel 
I angewandt werden, kommen beliebige UV-B-Filtersubstanzen in Betracht. Beispieisweise sind zu nennen: 

35 
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Nr. 


Stoff 


CAS -Nr. 
(=Saure) ' 


1 


4 -Aminobenzoesaure 


150-13-0 


2 


3- (4'Trimethylammonium) - benzyl idenbornan- 2 -on- j 
methylsulf at 


52793-97-2 


■a 


3,3, 5 -Trimethyl -cyclohexyl -salicylat 
(Homosalatum) 


118-56-9 


4 


2 - Hydroxy - 4 - me thoxy-benzophenon 


131-57-7 


5 


2-Phenylbenzimidazol-5-sulfons&ure und ihre 
Kalium-, Natrium- u. Triethanolaminsalze 


27503-81-7 


6 


3,3' - (1,4- Phenylendi - 

me thin) -bis (7,7- dimethyl -2 -oxobi eye lo [2.2.1] hep- 
tan- 1-methansulfonsaure) und ihre Salze 


90457-82-2 


7 


4 -Bis (polyethoxy) amino -benzoesaurepolyethoxy- 


113010-52-9 


8 


4-Dimethylamino-benzoesaure-2-ethylhexylester 


21245-02-3 


9 


Salicylsaure-2-ethylhexylester 


118-60-5 


10 


4 -Me thoxy- zimtsaure- 2 - isoamylester j 


7/6/7-10-2 


11 


4 -Methoxy- zimtsaure- 2 - e thy lhexyl ester 


5466-77-3 


12 


2 - Hydroxy - 4 - me thoxy - ben z ophenon - 5 - su 1 f on - 

{ SUllSOoenZOnUIuy Unu aaS i\iaXi.LU.uic>a.L* 


4065-45-6 


lo 


i - t a ' - Qn i -FrO hpn? vl t rie*n -bnrnan- 2 - on und Salze 


58030-58-6 


14 


3- (4' -Methyl)benzyliden-bornan-2-on 


36861-47-9 


15 


3 - Benzyl idenbornan - 2 - on 


16087-24-8 


16 


1- (4' -Isopropylphenyl) -3-phenylpropan-l, 3 -dion 


63260-25-9 


17 


4 - Isopropylbenzylsalicylat 


94134-93-7 


18 


2,4,6-Trianilin- (o- 

carbo-2' -ethylhexyl-1' -oxy) -1,3, 5- triazin 


88122-99-0 


19 


3-Imidazol-4-yl-acrylsaure und ihr Ethylester 


104-98-3* 


20 


2 - Cyano -3,3- diphenyl aery lsauree thy lest er 


5232-99-5 | 


oi 


^ -rfi nhpnvl acrvlsaure • 2 ' -ethvlhexyl- 

ester 


6197-30-4 




5 -Methyl -2- (1 -methyl ethyl) -2-aminobenzoate 


134-09-8 


— 0-0 — 


■Pl-TrrDrvT- Ti - aminnhpnzoa. t Oderr 

4 -Aminobenzoesaure -1 -glyceryl -ester 


136-44-7 


24 


2,2' -Dihydroxy-4-methoxybenzophenon (Dioxyben- 
zone) 


131-53-3 


25 


2 - Hydroxy - 4 - me thoxy - 4 - me thy lbenz ophenon (Mexo - 
non) 


1641-17-4 


26 


Triethanolamin Salicylat ' 


2174-16-5 


27 


Dimethoxyphenylglyoxalsaure oder: 

3 , 4 - dime thoxy -phenyl -glyoxal -saures Natrium 




28 


3- (4'Sulfo)benzyliden-bornan-2-on und seine 
Salze 


56039-58-8 



39 



DE 197 12 033 A 1 



SchlieBlich sind auch mikronisierte Pigmente wie Titandioxid und Zinkoxid zu nennen. 

Zum Schutz menschlicher Haare vor UV-Slrahlen konnen die erfindungsgemaBen Lichtschutzrnittel der Formel I in 
Shampoos, Lolionen, Gelen oder Emulsionen in Konzenirationen von 0,1 bis 10 Gew.-%, bevorzugt 1 bis 7 Gew.-% ein- 
gearbeitet werden. Die jeweiligen Formulierungen konnen dabei u. a. zum Waschen, Farben sowie zum Frisieren der 
5 Haare verwendet werden. 

Die erfindungsgemaB zu venvendenden Verbindungen zeichnen sich in der Regel durch ein besonders hohes Absorp- 
tionsvermogen im Bereich der UV-A-Strahlung mit scharferBandensiruktur aus. Weiterhin sind sie gut in kosmetischen 
(Men loslich und lassen sich leicht in kosmetische Formulierungen einarbeiten. Die mit den Verbindungen I hergestellten 
Emulsionen zeichnen sich besonders durch ihre hohe Stabilitat, die Verbindungen 1 selber durch ihre hohe Photos tabilitat 
10 aus, und die mit I hergestellten Zubereitungen durch ihr angenehmes Hautgefuhl aus. 

Gegenstand der Erfindung sind auch die Verbindungen der Formel I zur Verwendung als Medikament sowie pharma- 
zeutische Mittel zur vorbeugenden Behandlung von Entziindungen und Allergien der Haul sowie zur Verhutung be- 
stimmter Hautkrebsarten, welche eine wirksame Menge mindestens einer Verbindung der Formel I als WirkstofF enthal- 
ten. 

15 Das erfindung sgemaBe pharmazeutische Mittel kann oral oder topisch verabreicht werden. Fur die orale Verabrei- 
chung liegt das pharmazeutische Mittel in Form von u. a. Pastillen, Gelatinekapseln, Dragees, als Sirup, Losung, Emul- 
sion oder Suspension vor. Die topische Anwendung der pharmazeutischen Mittel erfolgt beispielsweise als Salbe, 
Creme, Gel, Spray, Losung oder Lotion. 

20 Beispiele 

L Herstellung 

Beispiel 1 

25 

Allgemeine Vorschrift (fur die Verbindung der Nr. 1 der Tabelle 2) 

0,1 mol p-Aminobenzoesaure-2-ethylhexylester, 0,1 mol Pivaloylacetonitril und 0,1 mol Triethylorthoformiat wurden 
in 100 ml Diethylenglykol 2 h auf 120°C erhitzt, wobei Ethanol abdcstilliert wurde. Nach Abkiihlung auf 80°C wurde 
30 mit Wasser versetzt und vom ausgefallenen Niederschlag abfiltriert. AnschlieBend wurde aus Petrolether umkristallisiert. 
Man crhiclt in 80%igcr Ausbcute Verbindung 1 der Tabelle 2. 

Beispiel 2 

35 0,1 mol Anthranilsaure-2-ethylhexyleslcr, 0,1 mol 2,4-Penlandion und 0,1 mol Triethylorthoformiat wurden in 100 ml 
Diethylenglykol 2 h auf 120°C erhitzt, wobei Ethanol abdestilliert wurde. Nach Abkiihlung auf 80°C wurde mit Wasser 
versetzt und vom ausgefallenen Niederschlag abfiltriert. AnschlieBend wurde aus Petrolether umkrislallisierl. Man cr- 
hielt in 70%iger Ausbeute Verbindung 24 der Tabelle 2. 

40 Beispiel 3 

0,1 mol m-Toluidin, 0,1 mol Pivaloylacetonitril und 0,1 mol Triethylorthoformiat und 1 g Zinkchlorid wurden in 
100 ml Diethylenglykol 2 h auf 120°C erhitzt, wobei Ethanol abdestilliert wurde. Nach Abkiihlung auf 80°C wurde mit 
Wasser versetzt und vom ausgefallenen Niederschlag abfiltriert. AnschlieBend wurde aus Petrolether umkristallisiert. 
45 Man erhielt in 70%iger Ausbeute Verbindung 2 der Tabelle 2. 

Weitere so hergestellte Verbindungen sind in Tabelle 2 angegeben. 
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-ftbelle 2 



c x ) — HN^ CO — c— CH 3 




Nr. 


R 


Xmax 


E x l 


1) 


4-COOC 8 H 17 « 


346 


860 


2) 


3-CH 3 


338 


978 


3) 


4-OCH3 ! 


348 


841 


4) 


4-tert.C 4 H 9 


342 


888 


5) 


4-11-C4H9 


342 


884 


6) 


4-CONHC 8 H 17 l) \ 


346 


773 


7) 


4-iso-C 3 H 7 


342 


903 | 


8) 


4-n-C 3 H 7 


342 


918 


9) 


2-COOC 8 Hi 7 1> 


348 


717 


10) 


2-CN 


338 


995 


11) 


2-COOC 15 H 31 (iso) < 61 > 


346 


583 


12) 


3-iso OC 3 H 7 


340 


829 


13) 


2-COO y X N^H{C 2 H 4 OH) 3 


346 


667 (Wasser) 


14) 


2,5-Di-OCH 3 


362 


491 


15) 


2-COOH 


346 


965 


16) 


4-S0 3 " x + HN{C 2 H 4 OH) 3 


340 


666 (Wasser) 


17) 


4 - S0 3 y Na w 


340 


1010 (Wasser) 


18) 


2-OC2H5 


352 


876 


19) 


2-COOCH 3 


348 


995 


20) 


2-COOCH 2 CH(CH 3 ) 2 


348 


864 


21) 


2-COOC4H9 ! 


346 


825 


Nr. 


Verbindung 


Xmax 


E 1 ! 


22) 


C=C 

™^ X COC(CH 3 ) 3 
H5C2OOC 1 

CH 3 COOC2H5 


380 


768 


23) 


H \ ^CN 
C=C 

HN^ ^COC(CH 3 ) 3 


350 


817 
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25 
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"co- 




CH 3 

CH 3 
CH 3 




Nr. 


R 


Xmax 


Ell 


24) 


H N S COCH 3 

C=C 
m S X COCH 3 

I COOC 8 H 17 1) 




344 




795 


25) 


H ^ C0CH3 
c= 

HN^ XC0CH 3 
JL ^ COOC 4 H 9 




344 




938 


26) 


H \ .COCH3 

c= 

mj/ X COCH3 
HIM ^ v J 

ix 




336 




1035 


27) 


H \ .COCH3 

z c=c \ 

HN COCH3 

<> 

COOC 8 H 17 11 




346 




1049 " 


28) 


C= 

Hjj/ X COOC 2 H 5 
^^/COOCbHit u 




346 




757 


29) 


H \ .COCH3 
C=C^ 
m ' N COOCH 3 

CCX)C 8 Hi7 11 




346 




941 
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Hi i CO C CH 3 

^CH 3 



Nr. 



Xmax 



E 1 ! 



30) 



H 



344 



,COCH 3 



w y X COOCH 3 



A. COOCH 3 



1008 



31) 



344 



,COCH 3 



C=c' 
HN^ COOC(CH 3 ) 3 



Js^COOCqHit 1} 



717 



32) 



CN 

c= 

HN / X COOC 8 H 17 

-OCH 3 



346 



1) 




OCH3 



646 



33) H CN 

C=C^ 
j^/ X COOC B H 17 1) 



350 



612 



34) 



c=c 

HN^ X COOC 8 H 17 1J 



322 




H3CO ^ OCH3 



761 
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C=C^ ^CH 3 

CO C— CH 3 

R ' ' ^CH 3 



JO-'- 



Nr. 



Janax 



Ell 



35) 



H CN 
HN / COOC 8 Hi7 x > 



:00C 2 H 5 



332 




1105 



36) 



C= 

HN^ COOC 8 Hi7 X) 



336 



^S^COOCH 3 



752 



37) 



H \ / COOC 2 H 5 

c= 

Hjj/ X COOC 2 H 5 
*COOCH 3 



336 




890 



38) 



H COOC 2 H 5 

c= c( 



335 



s COOC 2 H 5 



J\^COOC 8 H 17 1) 



630 



39) 



H 



HN 



COOC 2 H 5 
COOC 2 H 5 



320 




COOC 8 H 17 U 



700 
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^CH 3 
-C— CH 3 
^CH 3 




5 


Nr. 


R 


Xxnax 




10 
15 

20 


40) 


Jv^COOC 8 H 17 W 


358 


743 


41) 


C=C^ 

CN 

HN 

COOC 8 Hi7 11 


330 


1191 


25 
30 


42) 


>=5d 

hn 


374 


1175 


35 




C00C B Hi7 x> 






40 










43) 


H CN 
C= c' 

vna^ COPh 

HN 

COOC 8 H 17 1} 


362 


869 


45 
50 


44) 


HN />~ 0 
COOC B Hi7 X) 


336 


896 


55 
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Allgemeine Herstellvorschrift zur Herstellung von Emulsionen fur kosmetische Zwecke 

Alle olldslichen Bestandteile werden in einem Ruhrkessel auf 85°C erwarmt. Wenn alle Bestandteile geschmolzen 
sind, bzw. als Flussigphase vorliegen, wird die Wasserphase ujtexHomogenisieren eingearbeitet. Unter Ruhren wird die 
Emulsion auf ca. 40°C abgekiihlt, parfumiert, homogenisiert und dann unter standigem Ruhren auf 25°C abgekiihlt. 

Zubereitungen 

Beispiel 4 

Zusammensetzung fur die Lippenpflege 



ad 100 Eucerinum anhydricum 
10,00 Glycerin 
15 1 0,00 Titanium Dioxid 

0,5-10 Verbindung Nr. 1 derTabelle 2 
8,00 Octyl Methoxycinnamat 
5,00ZinkOxid 
4,00 Castorol 

20 4,00 Pentaerythrithil Stearat/caprat/Caprylat Adipat 

3 ,00 Glyceryl Stearat SE 

2,00 Bienenwachs 

2,00 Microkristal lines Wachs 

2,00 Quaternium-18 Bentonit 
25 1 ,50 PEG-45/Dodecy 1 Glycol Copolymer 

Beispiel 5 



Zusammensclzung fur die Lippenpflege 

30 

ad 100 Eucerinum anhydricum 
10,00 Glycerin 
10,00 Titanium Dioxid 
0,5-10 Verbindung Nr. 24 der Tabelle 2 
35 8,00 Octyl Methoxycinnamat 
5,00ZinkOxid 
4,00 Castorol 

4,00 Pentaerythrithil Stearat/caprat/Caprylat Adipat 
3,00 Glyceryl Stearat SE 
40 2,00 Bienenwachs 

2,00 Microkristallines Wachs 
2,00 Quaternium-18 Bentonit 
1 ,50 PEG-45/Dodecyl Glycol Copolymer 



45 Beispiel 6 

Zusammensetzung fur Sunblocker mit Mikropigmenten 

ad lOOWasser 
50 10,00 Octyl Methoxcinnamat 

6,00 PEG-7-Hydrogenated Castor Ol 

6,00 Titanium Dioxid 

0,5-10 Verbindung Nr. 1 derTabelle 2 

5,00 Mineral Ol 
55 5,00 Isoamyl p-Methoxycinnamat 

5,00 Propylen Glycol 

3,00 Jojoba Ol 

3,00 4-Methylbenzyliden Campher 
2,00 PEG-45/Dodecyl Glycol Copolymer 
60 l,00Dimethicon 

0,50 PEG-40-Hydrogenated Castor Ol 
0,50 Tocopheryl Acetat 
0,50 Phenoxyethanol 
0,20 EDTA 
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Beispiel 7 

Zusammensetzung fur Sunblocker mit Mikropigmenten 

ad lOOWasser 

1 0,00 Octy 1 Melhoxcinnamat 

6,00 PEG-7-Hydrogenated Castor Ol 

6,00 Titanium Dioxid 

0,5-10 Verbindung Nr. 24 der Tabelle 2 

5,00 Mineral Ol 

5,00 Isoarnyl p-Methoxycinnamat 
5,00Propylen Glycol 
3,00 Jojoba Ol 

3,00 4-Methylbenzyliden Campher 
2,00 FEG-45/Dodecyl Glycol Copolymer 
1 ,00 Dimethicon 

0,50 PEG-40-Hydrogenated Castor Ol 
0,50 Tocopheryl Acetat 
0,50 Phenoxyethanol 
0,20 EDTA 

Beispiel 8 
Fettfreies Gel 

ad lOOWasser 

8,00 Octyl Methoxycinnamat 

7,00 Titanium Dioxid 

0,5-10 Verbindung Nr. 1 derTabclle 2 

5,00 Glycerin 

5,00PEG-25PABA 

1 ,00 4-Methylbenzyliden Campher 

0,40 Acrylate C10-C30 Alkyl Acrylat Crosspolymcr 

0,30 Imidazolidinyl Urea 

0,25 Hydroxyethyl Cellulose 

0,25 Sodium Methylparaben 

0,20Disodium EDTA 

0,15 Fragrance 

0,15 Sodium Propylparaben 

0,10 Sodium Hydroxid 

Beispiel 9 
Fettfreies Gel 

ad lOOWasser 

8,00 Octyl Methoxycinnamat 

7,00 Titanium Dioxid 

0,5-10 Verbindung Nr. 24 der Tabelle 2 

5,00 Glycerin 

5,00PEG-25PABA 

1 ,00 4-Methylbenzyliden Campher 

0,40 Acrylate C10-C30 Alkyl Acrylat Crosspolymer 

0,30 Imidazolidinyl Urea 

0,25 Hydroxyethyl Cellulose 

0,25 Sodium Methylparaben 

0,20 Disodium EDTA 

0,15 Fragrance 

0,15 Sodium Propylparaben 

0,10 Sodium Hydroxid 

Beispiel 10 
Sonnencreme (LSF 20) 

ad lOOWasser 

8,00 Octyl Methoxycinnamat 
8,00 Titanium Dioxid 
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6,00 PEG-7-Hydrogenated Castor Ol 
0,5-10 Verbindung Nr. 1 der Tabeile 2 
6,00 Mineral Ol 
5,00ZinkOxid 
5 5 ,00 Isopropy 1 Palmi tat 
5,00 Imidazolidinyl Urea 
3,00 Jojoba Ol 

2,00 PEG-45/Dodecyl Glycol Copolymer 
1 ,00 4-Methylbenzyliden Campher 
10 0,60 Magnesium Stearat 
0,50 Tocopheryl Acetat 
0,25 Methylparaben 
0,20 Disodium EDTA 
0,15 Propylparaben 

15 

Beispiel 11 

Sonnencreme (LSF 20) 
ad lOOWasser 
20 8,00 Octyl Methoxycinnamat 

8,00 Titanium Dioxid 

6,00 PEG-7-Hydrogenated Castor Ol 

0,5-10 Verbindung Nr. 24 der Tabeile 2 

6,00 Mineral Ol 
25 5,00ZinkOxid 

5,00 Isopropy 1 Palmi tat 

5,00 Imidazolidinyl Urea 

3,00 Jojoba Ol 

2,00 PEG-45/Dodecyi Glycol Copolymer 
30 1 ,00 4-Methylbenzyliden Campher 

0,60 Magnesium Slcarat 

0,50 Tocopheryl Acetat 

0,25 Melhylparaben 

0,20 Disodium EDTA 
35 0,15 Propylparaben 

Beispiel 12 
Sonnencreme wasserfest 

40 

ad 100 Wasser 

8,00 Octyl Methoxycinnamat 

5,00 PEG-7-Hydrogenated Castor Ol 

5,00 Propylene Glycol 
45 4,00 Isopropyl Palmitat 

4,00 Caprylic/Capric Triglycerid 

0,5-10 Verbindung Nr. 1 der Tabeile 2 

4,00 Glycerin 

3,00 Jojoba Ol 
50 2,00 4-Methylbenzyliden Campher 

2,00 Titanium Dioxid 

1,50 PEG-45/Dodecyl Glycol Copolymer 

1 ,50 Dimethicon 

0,70 Magnesium Sulfat 
55 0,50 Magnesium Stearat 

0,15 Fragrance 

Beispiel 13 

60 Sonnencreme wasserfest 

ad lOOWasser 

8,00 Octyl Methoxycinnamat 
5,00 PEG-7-Hydrogenaled Castor Ol 
65 5,00 Propylene Glycol 
4,00 Isopropyl Palmitat 
4,00 Caprylic/Capric Triglycerid 
0,5-10 Verbindung Nr. 24 der Tabeile 2 
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4,00 Glycerin 
3,00 Jojoba Ol 

2,00 4-Methylbenzyliden Campher 

2,00 Titanium Dioxid 

1 ,50 PEG-45/Dodecyl Glycol Copolymer 

1,50 Dimethicon 

0,70 Magnesium Sulfat 

0,50 Magnesium Stearat 

0,15 Fragrance 

Beispiel 14 
Sonnenmilch (LSF 6) 

ad lOOWasser 
10,00 Mineral Ol 

6,00 PEG-7-Hydrogenated Castor Ol 
5,00 Isopropyl Palmitat 
3,50 Octyl Methoxycinnamat 
0,5-10 Verbindung Nr. 1 der Tabelle 2 
3,00 Caprylic/Capric Triglycerid 
3,00 Jojoba Ol 

2,00 PEG-45/Dodccyl Glycol Copolymer 

0,70 Magnesium Sulfat 

0,60 Magnesium Stearat 

0,50 Tocopheryl Acetat 

0,30 Glycerin 

0,25 Methylparaben 

0,15 Propylparaben 

0,05 Tocopherol 

Beispiel 15 
Sonnenmilch (LSF 6) 

ad lOOWasser 
10,00 Mineral Ol 

6,00 PEG-7-Hydrogenated Castor Ol 
5,00 Isopropyl Palmitat 
3,50 Octyl Methoxycinnamat 
0,5-10 Verbindung Nr. 24 der Tabelle 2 
3,00 Caprylic/Capric Triglycerid 
3,00 Jojoba Ol 

2,00 PEG-45/Dodecyl Glycol Copolymer 

0,70 Magnesium Sulfat 

0,60 Magnesium Stearat 

0,50 Tocopheryl Acetat 

0,30 Glycerin 

0,25 Methylparaben 

0,15 Propylparaben 

0,05 Tocopherol 

Beispiel 16 
Sonnencreme wasserfest 

ad lOOWasser 

8,00 Octyl Methoxycinnamat 

5,00 PEG-7-Hydrogenated Castor Ol 

5,00 Propylene Glycol 

4,00 Isopropyl Palmitat 

4,00 Caprylic/Capric Triglycerid 

0,5-10 Verbindung Nr. 17 der Tabelle 2 

0,5-10 Verbindung Nr. 24 der Tabelle 2 

4,00 Glycerin 

3,00 Jojoba Ol 

2,00 4-Methylbenzyliden Campher 
2,00 Titanium Dioxid 
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1 ,50 PEG-45tf)odecyl Glycol Copolymer 
1,50 Dimethicon 
0,70 Magnesium Sulfat 
0,50 Magnesium Stearat 
5 0,15Fralraner 

Beispiel 17 
Sonnenmilch 

10 

ad 100 Wasser 
10,00 Mineral Ol 

6,00 PEG-7-Hydrogenated Castor Ol 
5,00 Isopropyl Palmitat 
15 3,50 Octyl Methoxycinnamat 

0,5-10 Verbindung Nr. 17 der Tabelle 2 
3,00 Caprylic/Capric lYiglycerid 
3,00 Jojoba Ol 

2,00PEG-45/Dodecyl Glycol Copolymer 
20 0,70 Magnesium Sulfat 

0,60 Magnesium Stearat 

0,50 Tocopheryl Acetat 

0,30 Glycerin 

0,25 Methylparaben 
25 0, 1 5 Propylparaben 

0,05 Tocopherol. 

Patentanspriiche 



30 1. Verwendung von Verbindungen der Formel I 

^ C=C \ 2 I 
35 R 4 NH R 



in der die C=C Doppclbindung in der E oder Z Konfiguration vorlicgl und die Variablcn folgcndc Bcdcutung haben: 
R 1 COOR 5 , COR s , CONR 5 R 6 , CN, 0=S(-R 5 )=0, 0=S(-OR 5 )=0, R 7 0-P (-OR 8 )=0; 
R 2 COOR 6 , COR 6 , CONR 5 R 6 , CN, 0=S(-R 6 )=0, 0=S(-OR 6 )=0, R 7 0-P (-OR 8 )=0; 
40 R 3 Wasserstoff, einen gegebenenfalls substituierten aliphatischen, cycloaliphatischen, araliphatischen oder aroma- 

tischen Rest mit jeweils bis zu 18 C-Atomen; 

R 4 einen gegebenenfalls substituierten aromatischen oder heteroaromatischen Rest mit 5 bis 12 Ringatomen; 
R 5 bis R 8 unabhangig voneinander Wasserstoff, einen offenkettigen oder verzweigten aliphatischen, araliphati- 
schen, cycloaliphatischen oder gegebenenfalls substituierten aromatischen Rest mit jeweils bis zu 18 C-Atomen, 

45 wobei die Variablen R 3 bis R 8 untereinander, jeweils zusammen mit den Kohlenstoffatomen, an die sie gebunden 

sind, gemeinsam einen 5- oder 6-Ring bilden konnen, der gegebenenfalls weiter anelliert sein kann, 
als UV-Filter in kosmetischen und pharmazeutischen Zubereitungen zum Schutz der menschlichen Haut oder 
menschlicher Haare gegen Sonnenstrahlen, allein oder zusammen mit an sich fur kosmetische und pharmazeutische 
Zubereitungen bekannten, im UV-Bereich absorbierenden Verbindungen. 

50 2. Verwendung von Verbindungen der Formel I gemaB Anspruch 1 als UV-A-Fiker. 

3. Verwendung von Verbindungen der Formel I gemaB Anspruch 1, wobei R 3 fur Wasserstoff, R 1 fur CN, COOR 5 
und COR 5 und R 2 fur CN, COOR 6 und COR 6 stehen, wobei R 5 und R 6 voneinander unabhangig ofTenkettige oder 
verzweigte aliphatische oder gegebenenfalls substituierte, aromatische Reste mit bis zu 8 C-Atomen bedeuten. 

4. Verwendung von Verbindungen der Formel I gemaB Anspruch 1, wobei R 4 fiir gegebenenfalls durch hydrophile 
55 oder lipophile Substituenten substituiertes Phenyl steht. 

5. Verwendung von Verbindungen der Formel I gemaB Anspruch 1 , wobei R 4 fur einen Alkoxyphenyl- oder Alkox- 
ycarbonylphenylrest steht. 

6. Verwendung von Verbindungen der Formel I gemaB Anspruch 1, wobei R 4 fur einen Phenylrest steht, der was- 
serloslich machende Substituenten tragt, ausgewahlt aus der Gruppe bestehend aus Carboxylat, Sulfonat- oder Am- 

60 moniumresten. 

7. Lichtschutzmittel enthaltende kosmetische und pharmazeutische Zubereitungen zum Schutz der menschlichen 
Epidermis oder menschlichen Haare gegen UV-Licht im Bereich von 280 bis 400 nm, dadurch gekennzeichnet, daB 
sie in einem kosmetisch und pharmazeutisch geeigneten Trager, allein oder zusammen mit an sich fiir kosmetische 
und pharmazeutische Zubereitungen bekannten im UV-Bereich absorbierenden Verbindungen, als photoslabile UV- 

65 Filter wirksame Mengen von Verbindungen der Formel I 
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R4 NH R 5 

enthalten, in der die Variablen die Bedeutung gemaB Anspruch 1 haben. 

8. Lichtschutzmittel gemaB Anspruch 7, enthaltend als UV-A-Filter Verbindungen der Formel I, wobei R 3 fiir Was- 
serstoff, R 1 fur CN, COOR 5 und COR 5 und R 2 fiir CN, COOR 6 und COR 6 stehen, wobei R 5 und R 6 gegebenenfalls 
substituierie aliphatische oder aromatische Reste mil bis zu 8 C-Atomen bedeuten. 

9. Lichtschutzmittel gemaB Anspruch 7, enthaltend als UV-A-Filter Verbindungen der Formel I, wobei R 4 fiir ge- to 
gebenenfalls durch hydrophile oder lipophile Substituenten substituiertes Phenyl steht. 

10. Lichtschutzmittel gemaB Anspruch 7, enthaltend als UV-A-Filter Verbindungen der Formel I, wobei wobei R 3 
fur WasserstorT, R 1 fur CN, COOR 5 und COR 5 und R 2 fur CN, COOR 6 und COR 6 stehen und R 4 fur einen Phenyl- 
rest steht, der durch Alkyl-, Alkoxy-, Alkylaminocarbonyl-, Alkoxycarbonylreste, mil jeweils bis zu 20 C-Atomen, 
oder mit Cyan- oder Carboxyresten, sowie mit wasserloslich machenden Substituenten, ausgewahlt aus der Gruppe 15 
bestehend aus Carboxylat-, Sulfonat- oder Alkylammoniumresten, substituiert sein kann. 

11. Neue Verbindungen der Formel n, 



20 



^C=C^ ^CH 3 

R 4 NH^ ^CO C— CH 3 11 

^CH 3 

in der die C=C Doppelbindung in der E oder Z Konfiguration vorliegt und in der R 4 einen Phenylrest bedeutet, der 
durch einen oder mchrerc Alkyl-, Alkoxy-, Alkylaminocarbonyl-, Alkoxycarbonylreste, mit jeweils bis zu 20 C- 25 
Atomen oder Cyan- oder Carboxyreste, sowie durch wasserloslich machende Substituenten, ausgewahlt aus der 
Gruppe bestehend aus Carboxylat-, Sulfonat- oder Alkylaiiimoniumrcsten, substituiert sein kann. 
12. Neue Verbindungen der Formel III, 



-NH 



^COCH 3 

;c=c^ in 

^COR 5 
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in der die C=C Doppelbindung in der E oder Z Konfiguration vorliegt und in der R 4 einen Phenylrest bedeutet, der 
durch einen oder mchrerc Alkoxyreste mil bis zu 20 C-Alomen oder Alkoxycarbonylreste mil 4 bis zu 20 C-Alo- 35 
men, sowie durch wasserloslich machende Substituenten, ausgewahlt aus der Gruppe bestehend aus Carboxylat-, 
Sulfonat- oder Alkylammoniumresten, substituiert sein kann und R 5 einc offenkcttige, verzweigtc oder cyclischc 
Alkyl-, Alkoxy-, oder Alkoxyalkylgruppe mit jeweils bis zu 18 C-Atomen oder eine Aryloxygruppe bedeutet. 

13. Verbindungen der Formel I zur Vcrwcndung als Arzncimittel. 

14. Pharmazeutische Zubereitung, dadurch gekennzeichnet, daB sie eine wirksame Menge mindestens einer der 40 
Verbindung der Formel I nach Anspruch 1 enthalt. 
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- Leerseite - 




